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� ������ �� ������� ������������! ������", �����" � ���#�" ���$%&�'��( �#��)� "�-
&���&�)� �"(�� ����, NH��, S���, C��O, C��N ��� �&����*�� ��%�����! ��-
#��$# �� +��/�����"����0 ����������0 ��%� (3	�). 8�����#�����"��) ����"�)� ���-
���������� ��&!�&), ����#9�$��)� &#( �������( �����&) � ����&�#���( ;���+�� "�&�-
��&��0 �"(��, ���������) �������� ������"���(. ����&��� B3LYP/aug-cc-pVDZ, 
B3LYP/aug-cc-pVTZ � ��#��$#(���-�������������0 ������ �&����*�� $�����"#��) 
���$��$���-;���+��������� ��������) ���/������", �����#9�)! " +���"�0 /��� � " �&-
�������"����� �����(���. 8�������, ��� &#( ����"����"�( ;�����������#9�)! � ���-
����)! �������0 �����&����������! !������������ �&����*�� (	�) ��%�����! ��#�-
�$# ����*����#9��� �������� ����� $�����"#���� �����0 ���$��$�) $���0��")! ���-
/������". ��#�& �#��)! "�&���&�)! �"(��0 " �����#���*�' ���/������" ��&�"��%&�� 
����&�� ����"�#����)! "�����&�0��"�0 (NCI). 
 
DOI: 10.15372/JSC20170318 
 
� ! ( ) # $ * #  + ! � $ �: �#��)� "�&���&�)� �"(��, ��%������ ��#��$#), �����&�����-
������ !������������� �&����*��, ��#��$#(���-�������������0 ������, +��/�����"��-
��( ����������( ��%�, ��&��� ����"�#����)! "�����&�0��"�0 (NCI), �����( /$��*����-
#� �#������� (DFT). 
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���� 

� &����� ������ ���������"�'��( �#��)� ���*�/������� "�$���- � ��%��#��$#(��)� 
"�����&�0��"�( &#( ��%�����! ��#��$#, $���0��")! " +���"�0 /��� � �&�������"����� ��-
���(���. G�� "�����&�0��"�( !��������) &#( �+�����+� ���#� ��+��������! "�K���", ���&� 
�����)! ����� ��%�� ")&�#��9 ������������� �����), ����), ���#), �����&�#9�)� �����), 
��������#��) � ���+�� &�$+��, "�#'��( �! �����"�&�)�. � #'��� �#���� ���&�����0 ��%&�( 
��#��$#� ����� ������)"�)0 ������ ���/����*�0 [ 1 ], �� ������������ �������� ���'� ��#9-
�� ���)� �����#9�)� �� ��! [ 2 ]. ���#9��( ���/�+$��*�( ��"���� �� ��#���( $ ��! ����������-
�)! /$��*����#9�)! +�$�� X—H. 8�� ;��� ���� "�&���&� /$��*����#9��0 +�$��) X—H 
�������� ������")"��9 "�$��� ��#��$# � ��%&$ ���� �������")� �"(�� X—H�Y, ���&��((�9 
�&��"������� � &"$�( &�$+��� ������� (��������,  = C, N, O, P, S � Y = O, N, F, S, Se, Te, Cl, 
Br, I, � ���%� �-;#������) ���#���)! �����&�#9�)! ������ [ 3 ]). Q�K� "��+� ���&������ ���-
��!�&�� � ������� �, �, N, S, Cl [ 4 ]. ��&���&��( �"(�9 ���("#(���( ��� ��#9���, ��� ��#9R� 
;#���������*���#9����9 �����-�������� � ��� ���9R� �+� ������). ��&���&��( �"(�9 !����-
�����, ���%&� "��+�, &#( ���&�����0 /����, � ���%� ���#���&�, " ���9R�0 ������� �����, " �K�  
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	 � � # � * �  1  

��
�%��� ������ � ����
	��� ���������� ��"&� [ 5, 6 ] 

��&���&��( �"(�9 �����) ��*�����) 8�����) 

�#���( C—H, P—H, S—H, Se—H Hal, S, Se, �-�"(�9 O—H��, �—H�O 
���&�(( (�����%$�����() O—H, N—H O, N N—H�O 
��#9��( [ =O—H]+, [�N—H]+ [Hal]–, [—O]– [H2O�H�OH2]+ 

 
���9R�0 ������� &#( !#��� � ���). �#�&$�� �������9, ��� ����&��"� ;#���������*���#9�)! 
�����" ��+$� ����)"��9 ��&�0��"�� � ������"���' "�&���&��0 �"(�� � ����) ��-+�$��, !��( 
;#���������*���#9����9 $+#���&� � "�&���&� ����� �&�����"�. ��������(, ��� ���)� ��)��)� 
&������ �������" ("#('��( ��- � NH-+�$��), ��%� +�$��) SH � ��. �����#�� ������)� ���-
�) � /$��*����#9�)� +�$��), �����#�%���)� � ������"���' "�&���&��0 �"(��, ���&���"#��) 
" ���#. 1. 
���� ��+�, " ������"� &�����" �/�#� ��*������" ��+$� ")��$���9 ����##) (Mn, Fe, 
Co, Ru, Rh, Os, Ir, Pt, …) � �(%�#)� ������)� +��) (Ar, Kr, Xe) [ 5—7 ]. 

�������, ��� ������R���� ����(%���( � ����#��"���( /��+�����" X—H � Y " ��K�� ��-
"���� �� +������������! ���������" ��#��$#) � ����&�#(�� /������"���� ����������"����0 
���$��$�). �����%����9 ������"���( "�&���&��0 �"(�� ��&� ���������"��9 ��� �����)0 �#$-
��0 !��������+� "�����&�0��"�( [ 3 ]. 	� ���9, "�&���&��( �"(�9 �� ���&���"#(�� ����0 �����-
�� ������ !��������� "�����&�0��"��, �����&� ������+� �� ���("#(#��9 �) " ��0 �#� ���0 ��-
�� " &�$+�! "�&�! !��������0 �"(��. ��( ���*�/��� "�&���&��0 �"(�� " �������#9��0 ���� 
�"�&���( � ��������' ������R���( ����(%���( � ����#��"���( ���#���)! �����0 ��#��$#(�-
��0 ���$��$�) ��������#9�� /��+����� X—H�Y. 	���0 ��K�0 ��&!�& ����#9�$���( " �"����-
"�0 !����. ��+#���� [ 8 ], ���*�/��� "�&���&��0 �"(�� ���#'�����( �� " ����!-#��� ��������-
��(! "�����&�0��"�0, � " ��! ���("#���(!, �����)� �"(���), ���%&� "��+�, �� ���$��$��)�� 
����������(�� ����! ������. �#( ���*���� �&����*�� ���*�/��� ���("#(���( �����$K���"��-
�� " ���$��$���-;���+��������! !�������������! ��#��$#, �����#9�)! " +���"�0 /��� � " �&-
�������"����� �����(���. 	���� �.�. d$�#���"� ����$��$�� ����&�#(�� �"�0��"�� �����)"���-
�( � $����� "����%����� ������"���( "�&���&��0 �"(�� � �� "�#�&� " �"�0��"� ���������+� 
���/������. ������R���� �"���&�)! � "�&���&��-�"(����)! ���/������" " ��"��"����0 ���-
�� ��"���� �� �������� �! ;���+�0. ����&�#��9 ������R���� ���/������" ��%�� ����� ;���-
+�' 3����� [ 1 ]. j�#� ���#���( " ;���+�(! &"$! ���/������" ��$�#�"#��) #�R9 �#���0 "�&�-
��&��0 �"(�9', ��������, 4 ��%/��#9, �� ��� ��������0 ��������$�� "�&���&��-�"(�����+� 
���/������ " ����� &�#%�� �)�9 ��#9R� �������� " 8 ���. 8�� �#���0 "�&���&��0 �"(�� 
12 ��%/��#9 — ��#9R� �������� " 150 ���. 8���#������� "������ ���#'�����( " ����!�&���-
��� $���� ��������( ���$��$���-;���+��������! ���������" ��#��$#) ��� ������"���� � ���-
�$R���� "�&���&�)! �"(��0, ��� ����!�&� �� +���"�0 /��) " �&�������"����� �����(���. 8��-
"�( ����9 "������ �"(���� � ��������*��0 +������������! ���������" ���#�&$��)! ��#��$#  
" +���"�0 /��� � �������� 	� " &�������� "��! "����%�)! "�$������! ���/����*����)! 
����!�&�" ��#��$# �&�������. �����( ����9 "������ �"(���� � ����&�#����� "�#�&� "�$���-  
� ��%��#��$#(��)! "�&���&�)! �"(��0 " ���$��$���-;���+��������� ��������) ��#��$#) �&-
�������. ��+�&�( ��R��9 ;��� "����� ��%��, ����#9�$( ����& NCI � �"����"�-!��������� ���-
���). 

8� ���$ "�&���&�)� �"(�� �����(��( � ����"�#����)� "�����&�0��"�(�. j��9 "�� ����"�-
��( ��#�+��9, ��� ����"�#����)� "�����&�0��"�(, " ��������� "�$���- � ��%��#��$#(��)� 
"�����&�0��"�(, " ���&���"#���� � "�&���&��0 �"(�� — ����"��( ��#���9 ��"������)! �����-
�������! � ;�����������#9�)! ���#�&�"���0 [ 9—15 ]. d�#9R�( ���������9 ����"�#����)! 
"�����&�0��"�0 � ��&���������( ��$�������9 ;��0 ��#���� ���"�#� � �������#9���$ ����$ 
�$�#���*�0 " "�&$K�! ����")! ��&���(!. ���#�&�"���( �#��)! "�&���&�)! �"(��0 ����%��) 
" �(&� �����. ���&� ��! �#�&$�� �������9 ������$' ����9', ��$�#���"���$' " 2010 +.  
" Chemical Reviews [ 16 ], � ���R�&R$' " 2011 +. XIX ��%&$����&�$' ���/����*�' �Horizons 
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in Hydrogen Bond Research�. 8� �� ���$#9����� " %$���#� Physical Chemistry Chemical Physics 
")R#� ����( �$�#���*�0 �Weak Hydrogen Bonds — Strong Effects?�, " �����)! ��y����� ��$��-
��( �)#� �"(�� CH�O, CH�N, OH��, NH�� � &�. 	��, " ������! [ 17—21 ] ��$��#� ��"���-
����9 ;���+�� ��%��#��$#(���0 "�&���&��0 �"(�� (����) �� ������(��( � �����"#�������. 
� ������! [ 22, 23 ] ���������"�#��9 "�����), "�%�)� &#( ��������( �����&) �#��)! "�&�-
��&�)! �"(��0. 

����$ ���������$ ")R� ���9 �����#9�� ������. ��+�&�( ���������(, ��� �#��)� "�&���&-
�)� �"(�� �+��'� ������$' ��#9 " ��!������! ��#9R����"� ����)R#���)! ��!��#�+�0, !�-
��������$'K�!�( ")����0 ������9' �#�%����� (��������, " !��������0, ���/'�����-�����-
�������0, ��&�*�����0 � ��K�"�0 ����)R#�������, ��!��#�+�� ���&���( ��")! /$��*��-
��#9�)! �������#�" � &�.). 8�;���$ �������� "�%�� ����K��9 "������� �� ����� ��!��#�+�-
������ ���*���), ��� �&����*�(, ;������*�(, !������+��/�(, ����#��, ����+���� � �.&. ������-
��#9�)0 !������� ;��! ���*����" ����&�#(���( !��������0 �����&�0 � ���$��$��0 ��#��$#. 
���9�� ")+�&�� ����#9�$'� "�&���&�$' �"(�9 &#( ��#����"��+� ���&�#���( "�K���", ����-
�$'K�! � �������$'K�! "�&���&�)� �"(�� [ 24 ]. 

dz#9R�( ����9 ����� [ 25—29 ] � ��%������� �������������� ��#��$#��� ����"���"��� 
�! ���#�+������0 ��#�"�������9'. d��#�+������( ����"����9 "�K���"� "� ���+�� ����&�#(��-
�( "�&���&��0 �"(�9'. ��� �+���� ��#9R$' ��#9 " ����&�#���� �"�0��" "�K���"�. �������� 
"�%�� "�$�����#��$#(���( "�&���&��( �"(�9 (����). 8� &���)� MACCS-II Drug Data Report 
�������� $ 75 % #������"���)! ���&�����0 ���9 &����) "�&���&��0 �"(��, $ 90 % ������( �� 
����� ���! ��*������", � " 95 % ��#��$# �� ����� &"$! �"(��0, "���$+ �����)! ��%�� �����!�-
&��9 "��K���� [ 30 ]. ��-�� ���$���"�( ����&�#�+������0 ���) &#( ��!�%&���( ���#9��0 +��-
������ ��%�����! ��#��$# � ��#��$#(��)! ������ &� ��! ��� �� ��R��� /$�&������#9��( ��-
&��� /������"���( ����������"����0 ���$��$�). �#( �����)! ��&�� R����� ����#9�$'� ��-
��&) ����9'�����+� ��&�#���"���( [ 31 ], ����"���)� �� ������ ���&�����0, ��#���)! � ��-
����"���' ����. 8�&��� ���$��$�) "�K���"� ")��#�(���(, ��� ���"�#�, � ����K9' ;�����-
�����! �#� ��#$;����������! ����&�", �����)� �� $���)"�'� " ��#��0 ���� "#�(��� +�����-
��� "�&���&��-�"(�����+� $������ ��#��$#) �� ;���+��������� �"�0��"� ��#��$#(���0 �����-
�) " *�#��. �#�&$�� �������9, ��� &#( ��������( ���$��$�) � �"�0��" ��#9R�! ��#��$#(��)! 
������, " ��������� ��#� ������"���( ����, "�%�� ����9 ���&���"#���� � ���/����*����)! 
�������!. 8���(" �� ����"$ �������( ��&�#9�)! /��+�����" ��&�#9�)� ��#��$#), ��%�� ��-
#$���9 ��/����*�' � ���$��$�� �#�%�)! �� �����"$ �������#��$#. ��������, ��"����� 
[ 32, 33 ], ��� 2-/���#;��#���� ("#(���( ���)� �����)� �� �#���" &�������� +�$��) �������-
�����! �����", �����)� /$��*�����$'� " ���#�+������! �������! ��� ��&�����). �� �#$%�� 
/$�&������#9��0 ���$��$���0 �&���*�0 &#( ���+�! � ����9 "�%�)! �� ��!. 
��/�����)  
� ���� �+��'� ������$' ��#9 " ���#�+������0 &�(��#9����� 2-/���#;��#�����, �+� +���#�-
+�" � �������". �����(K�( ����9( ��*�����$�� "������� �� �����*$ ���#9�)! ���$��$���-
;���+��������! !������������ ��%�����! ��#��$# � ���� " +���"�0 /��� � " �&�������"����� 
�����(���. 8��&#�%���)� �"������ " ������! [ 34—36 ] ��&!�&) ��+$� �)�9 ����#9��"��)  
" �����������! �������! "�&���&��-�"(����)! � �"���&�)! ��#��$#, � ���%� ��#��$#(��)! 
������. ��� &�'� "����%����9 &���#9�� ���#�����"��9 �����(��� ���&�����0 " +���"�0 /���  
� ��� �&����*��. ��� ;�� �$&�� ��������"�"��9 �����$ ��������)! �����*��#�" "�&���&��0 
�"(��, ����!�&��)! &#( ��&�#���"���( �����)! � �#�%�)! ��#��$#(��)! ������, " ��� ���#� 
���#�+������!. 

���������"�( ���*�/������� "�$���- � ��%��#��$#(��)� "�����&�0��"�(, �) �$&�� ���-
#�����"��9 ��� ���$#9���) "�����&�0��"�( X—H�Y "�$��� ��#��$# (Y — �-;#��������( ���-
���� �����#9��+� ��#9*� �#� +��������� O, N, S), ��#��$# �&������� � ��"��!����9' �&������-
�� (Y — �-;#��������( ������� 3	�) &#( �����#9�)! ��#��$#(��)! ������, ��!�&(K�!�( " �&-
����*������ ��"��"����, ��� � ������) ������"���( ����! ������. ������R���� ��%&$ ����-
��"����� � ����)"�� "�&���&�)! �"(��0 " ��#��$#(��)! �������! " ��K�� �$&�� ��"����9 �� 
���$��$��)! ���������" ��#��$# � ��%�� ��#9�� ���#����9�( &#( ���&�����0 ����)! �#����". 
�#�&$�� ���%� ��&�����$�9, ��� ���� ����� �(& �����������0 �� ���"����' � ���� ��%&$ 
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���#�+���)�� /��+������� X—H�Y. ���� " ��#9R����"� �#$���" ��#���0�), ��� ��� ���-
/�+$��*�(, ����"����"$'K�( �������#9��0 ;���+�� "�����&�0��"�( /$��*����#9��0 +�$��) 
X—H � �-;#��������� �����#9��+� ��#9*� �&�������, �� ���#��$���(. �#( ������"���( "�&�-
��&��0 �"(�� ����!�&���, ����) ������(��� H�Y �)#� ���9R� 3,0 Å [ 4, 37 ]. 
���� ��+�, �&-
�������� ��%�� +�"����9 �� ������"���� ����, ��+&� XH-+�$��� ����K��� � �#������� ���-
��#9��+� ��#9*� ���, ��� " ;��� �#$��� �����$���( ��(��( #���( � �����"#����0 �"(�9' —
H�� � ����&��� �"(�� &"$! �����" $+#���&� Cipso—Cortho [ 38—40 ]. 

� ����9� ���"�&���( ����K���� � ���#�� ���'K�!�( �������)! � ;�����������#9�)! 
&���)! � �"�0��"�! �#��)! "�&���&�)! �"(��0 � �! "#�(��� �� ���$��$���-;���+��������� ��-
������) ���/������" ��%�����! ��#��$# ������������! ������", �����" � ���#�", �����#9-
�)! " +���"�0 /��� � " �&�������"����� �����(���. 

	�-� ������� ����	
� �	
	�	
�	� ���� � �������� 	����	���� 


�� �������� ")R�, " ����9� ���������"�'��( �#��)� "�&���&�)� �"(��. 8����&� "�&�-
��&��0 �"(�� &� ��! ��� �� �����)��. �&���� ���#�&�"���#� � $"��������9' +�"��(� � �� !�-
�������)! ����������(!. 8��%&� "��+�, ;�� ��� /���, ��� " &����0 �"(�� ��������� $������ 
���� "�&���&�, $%� ������&�����)0 � &�$+��$ ����$. ������ ;�� ��#����� "�&���&�$' �"(�9 
�� &�$+�! "�&�" "�����&�0��"�0. 

� �������&�*�(! IUPAC [ 41 ] ��& "�&���&��0 �"(�9' ������'� �����#����$'K�� "���-
��&�0��"�� ��%&$ ������ "�&���&� ��#��$#) �#� ��#��$#(���+� /��+����� X—H, " ������� 
X ��#�� ;#���������*���#9�)0, ��� H, � ������ �#� +�$���0 �����" " ��0 %� �#� &�$+�0 ��-
#��$#�, " ������0 ���9 ��+#(&��� ��&�"��%&���� ������"���( �"(��. 8�& ��+#(&�)� ��&�"��-
%&����� ��&���$��"����( ����"����"�� �(&$ ;�����������#9�)! � ������������! ��������". 
��$+��� �#�"���, ;�� ����&�#���� ����"��� �� /����#9��� ��&�"��%&���� /���� "�������-
"���( "�&���&��0 �"(��, �� �� �����+�"��� �� �����&). 

8��")� �)�#� � ���, ��� "�&���& �� �����#'��� �&��"�#������, ��("�#��9 " ���*� XIX ". 
� 1895 +. �� ����&���� ��&�#���( !���� �$����+� /�����-!��������+� ��K���"� �.�. d�����" 
�������#, ��� ��#�� &��(�� #�� ����& �� �)#� ")������) ������%���(: �	�� ���)"���)� �&��-
�����)� ;#�����), ����������� ���&���"���#(�� �����)! ��%�� �������9 "�&���& � !#��, 
�������'��( �&���*�' ���) ��� ����&�#���� ��������� &�$+�! ;#������", �� �� ;��+� ����� 
�� �#�&$��, ��� ��� #�R��) ����������� ��&���� ����#9�)� ���+������)� ;#������� "��$-
���9 " ���&������ ����#�)� �"��� ���&��"�� � �#$%��9 ��&���� &�$+�� ;#������� �"(�$'-
K�� �"���� ��%&$ &"$�( ;#���������. �.�. d�����" ��#�+�#, ��� �" ��R��)�� � &�$+�! ����-
�����#9�)! ��#(! ���� �������( ���!�����)� � "��$���� " �"(�9 � !#���� ����� �����&��"� "�-
&���&�� [ 42 ]. 

�.�. �#9�����0 ")����)"�# ��&���)� ���&��#�%���( � 1887 +. �� ����#: �� �������)! 
�"��������)! ��#��$#(��)! �����#�%���(! �����", �������� " ���&������ � ������ � ���#�-
��&��, ���� "�&���&� �������� ������� &�#��9 �"�� �&���*) !��������+� ���&��"� ����� ��-
�����, ��� ��� ��!������� ������R��! "�+#(&�" ����� ���&�����(� ����� ��#9�( ��������9 
����&�#����0 /���$#)� [ 43 ]. 8�& �������R���� "�+#(&���� ���#��9 " "�&$ �����( ����#'�-
��0 "�#��������, +����&��"�"�"R�( " �� "���(. ��&�)� �$����� � ����*��� ��"��������� ��-
"��+�#� ;�$ �&�'. � 1895 +. ��&����� �$���#� �$����+� /�����-!��������+� ��K���"� 
�.�. ���R$���� ����# �#9������$: ������ ( ��"��R���� �� ���&�#(' �� ��R�! "�+#(&�", �� 
"�+#(&�" �.�. d�����"�… �) $������#(��� �����$ ����"����)0, � �����$ �� ���'K�0 ����-
&�#���( ������ 	"#�	����, � �����$ � &��$������, ��� !��( "�&���& ��%�� ���&����9�( #�R9  
� �&��� �&��"�#����)� ������, �� �(+����9 ��%�� � &"$� ����� ������. �� ��+$ �� ��"��-
���9, ��� �$�, ��� � ���%&� ����#, � !��������(, � #�+������( �R����. ��$���� ���$%&���� 
�����"���( ��"����%�)�, ��� �) �$&�� ""�&��9 ��")� ������), �����)� �$&�� &�"��9 �����-
"�#9�)� ����&�#���(�. 

�� "����0 ��#�"��� 1895 +. ")R#� ����9( �. ������� [ 44 ], �"���� ����&���*�����0 ���-
���. � ��0 �� ���&��#�%�#, ��� �������)� ��#��$#) �� "���� ���(�)�� "�#�������(�� ���-
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����) ������")"��9 ��#�� �#�%�)� ��#��$#(��)� ���$��$�), ��������, O3M…OH2. �� $��-
���� "�&���&� " ;��0 ������ �� ����K�#��9. �&���� ��&&��%�� ���������+� ��������� ������-
��"�"�#� ")!�&$ ����9� �#9�����+� " �$���#� �$����+� /�����-!��������+� ��K���"� " 1897 +. 
[ 45 ]. � ��0 �� ����K��� � ����������� "�&���&� &�#��9 ����#�� �"�' "�#�������9 ��%&$ &"$-
�( ������� ���#���&� " ��#��$#� �������/���#�. 

� �� %� "���( �����#�"�#��9 ;�����������#9�)� &���)�, ���"(K�� ����& ���#�&�"���#(-
�� ��")� "�����). � 1891 +. �. ������ ������#, ��� �������)� ���&�����( � +�&�����#9�)�� 
+�$����� ����#��$#(��) " �����#�, � " "�&��� ����"��� �$K���"$'� " "�&� �&�����)! ��#�-
�$# [ 46 ]. ������( � 1893 +., 
. �$";�� [ 47—51 ] �$�#��$�� ��������������� ���#�&�"���( ��-
��*��*�� ���#���)! ���&�����0 [ 52 ]. 

� 1902 +. �. ������ ��� ������������ ����&���*����)! ���&�����0 ����#9��"�# ���(- 
��( �Haupt-� � �Nebenvalenzen� (+#�"��( � �������( "�#�������9) [ 53 ]. � 1912 +. 	.�. �$�  
� 	.q. �����## &#( �������( �"(�� ��%&$ (CH3)3N � H—OH ����#9��"�#� ������ �weak 
union� (�#���� ��y�&������) [ 54 ]. 

� 1920 +. �)#� ��$�#���"��� ������ �.�. �������� � �.3. ��&��$R� [ 55 ] — ��$&����" 
�.�. �9'���. ��y(��(( �"�0��"� ��#9�� ����*����"���)! %�&�����0, ���, ����")"�(�9 �� ��-
������ /����#���� �9'���, &�#� ���"$' ��$��$' ������"�$ "�&���&��0 �"(��, ���(��$' &�-
%� " ��"������)! �������! [ 6 ]: ��"���&��( ���� ;#�������" �� �&��0 ��#��$#� "�&) ��%�� 
�)�9 �������� ������9 "��&�0��"�� &���������0 ��#) �� "�&���&, $&��%�"���)0 ����0 ;#��-
�����" &�$+�0 ��#��$#) "�&), ����) �"(���9 ;�� &"� ��#��$#)…� 	���� ��#��"���� ���"�#(�� 
������9, ��� "�&���&��� (&��, �����#�+�'K���( ��%&$ &"$�( ��������, /�����$�� �#��$' 
��"(�9� (weak �bond�). �&���� " ����9� ��� ���� ������#� �.�. �++����, ��$&���� #�������-
��� �9'���, �����)0 ���")� ")�����# �&�' �� $&��%�"���� "�&���&� ��%&$ &"$�( ������� 
[ 55 ]. G�� �)#� �&�� �� ���")! ���9���)! ���$R���0 " ��+&� ����������"����� ���"�#� ����-
�� [ 56 ]. � " 1923 +. [ 57 ] �9'�� ������#: ���� ��%���(, ��� ����� "�%��� &���#����� � ���0 
������ "�#�������� ���#'�����( " ���&#�%���� ��+�, ��� ���#� ��"����)� ��� "�&���&��( 
�"(�9�, ��� ;��� "���")� $���(�$" ������ �"�&���&��( �"(�9� (hydrogen bond) [ 58 ]. 

�� "����0 ��#�"��� 20-! +�&�" XX ". �����!�&�#� �$���� ���"���� �"����"�0 !����.  
��")0 "�+#(& �� �������� ����� � !��������0 �"(�� &���#��# � ���R���# ������$' �����' 
�9'���. � ���*� 1926 +. G. ���&��+�� ���$��# q. ���&��$ � �. 3�0�#��$ ��R��9 ��&��$ � +�-
�����#(���0 !��������0 �"(�� �� ������� ��#��$#) �2 [ 59 ]. d#�+�&��( �! ������� [ 60, 61 ] 
���#� ���(���, ��� "�&���& ��%�� ������")"��9 ��#9�� �&�$ ��"�#����$' �"(�9. �����(�9 �� 
;��� /���, �. 8�#��+ ")�����# �)�#9, ��� "�&���&��( �"(�9 ��$�#�"#��� �����)� ;#��������-
�������� ����(%����� [ 62 ]. � &�#9��0R�� [ 63 ] �� ���&#�%�# ;#��������������$' ��&�#9 
������"���( "�&���&��0 �"(�� (���. 1). G�����������#9�� ;�� ���*��*�( ��&�"��%&�#��9 ���, 
��� ��������9 "�&���&��0 �"(�� "�������#� � $"�#������� ;#���������*���#9����� �����"   
� Y [ 64 ]. 

� �����! ;#���������������0 ��&�#� �����"�&�#��9 ������) ;���+�� "�&���&��0 �"(�� 
[ 65—69 ] � ���K���( ������) �� "�#����)! ��#�����0 X�-+�$��) [ 70, 71 ]. �&���� ��&�#9 
�)#� �� " �����(��� &��9 ���"�#9�)� ���&�������( &#�� "�&���&��0 �"(��, $"�#�����( ��#(�-
����� ��#��$#) � �������"����� ��#�� ��+#�K���( XH-+�$��), � ���%� &�$+�� �"�0��"�. 

���� ��+�, ")(���#��9 [ 37, 72 ], ��� ;#���������������0 "�+#(& �� �����&$ "�&���&��0 �"(�� 
��������� $���K��. ��&������� #'��0 ;#���������������0 ��&�#� ���#'�����( " ��������%�-
��� ������)"����� "�#��")! /$��*�0 "�����&�0��"$'K�! ��#��$# � &�#���#���*��0 "�-
#����)! ;#�������". ��#�&��"�� ;��+� ����)"����( ��"����%�)� ��������)0 $��� �������-
���&�#���( "�#�����0 ;#��������0 �#������� ��� "�����&�0��"�� ��#��$# [ 37 ]. ��R9 &#( 
������"���)! ���#'����0, ����'K�!�( �#��)! "�&���&�)! �"(��0, ���+&� &��������� ����#9- 
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��"��9 ;#���������������0 ��&!�&, !��( �� �� ��y(��(�� �����"#���)0 !������� "�&���&��0 
�"(��. �#( ��#�����"����+� ��$����( �#��)! "�&���&�)! �"(��0 "�%�� ����9, ��� &�#��� "�&�-
��&�)� �"(�� �����"#���)�� � ���)K���)��. ������ ;�� ����������� " �#$��� ��#��$#(�-
�)! ���$��$�, ��!�&(K�!�( �� +����*� �����&����������0 �����#9�����, ��+$� ����)"��9 �$-
K���"����� "#�(���, �������( �� ��#$' "�#����$ ;���+�� "�&���&��0 �"(�� [ 73, 74 ]. �.�. ��-
��#�" " �������0 ����9� [ 52 ] ��������, ��� ;#���������������� �������� "�&���&��0 �"(�� 
"����%�� #�R9 �� ������"����� $��"��, ��� ��� �� $���)"�'��( �"����")� �"�0��"� ;#�����-
��", � "����� � �� �����&� �������( ����)�)�. 

�����%����9 $#$�R���( ��&�#� ��"���#� �� #$�R�+� ��������( �����&) "�&���&��0 
�"(��. � 1947 +. ��("#('��( �����) � �"����"�-��!��������0 ������"��0 "�&���&��0 �"(�� 
[ 75, 76 ]. � ������ [ 52 ] ����#�" ����&�#(��, ��� �$K����9 "�&���&��0 �"(�� �� �"�&���( � ����-
���$ ;#����������������$ "�����&�0��"�', � ����&���"#(�� ����0 �#��$' &������-��*�����-
�$' �"(�9, " ������0, ���$�����(, ����&�#���$' ��#9 �+���� � �$#���"���� "�����&�0��"�� 
��������)! ���(&�" �����"�. 

�����+� ���&��� �����#9�� +�$�� ���#�&�"���#�0 [ 77—79 ] ���)��#��9 ���&�#��9 ��#�$' 
;���+�' "�&���&��0 �"(�� �� ��&�"�&$�#9�)� "�#�&), ��&���� "�#�&��, ���&#�%���)� 
Q. 
�$#����� " 1957 +. [ 80 ]. ���&� ��! 
. �����$�� [ 81 ], �����)0 ���&���"�# ��#�� &���#�-
����"���$' �!��$ ���&�#���( ;���+�� " ���&�#�! ���$��$�) ������ ��#��$#(��)! ������#�0. 
q���$#� &#( ;���+�� "�����&�0��"�( �EH�Y ")+#(&�� �#�&$'K�� �������: 
 �EH�Y = �E;#.����. + �E��� + �E��# + �E�.�. + �E���R,  (1) 
+&� �E;#.����. — ;���+�( ;#���������������+� "�����&�0��"�(; �E��� — �������( ;���+�(; �E��# — 
��#(����*�����( ;���+�(; �E�.�. — ;���+�( �������� ���(&�; �E���R — �$��� ;#������������-
���0, �������0 � ��#(����*�����0 ;���+��, � ���%� ;���+�( �������� ���(&� ��#�� ")����+� 
���(&�� [ 82 ]. 

����!�&��� �������9, ��� ���$#9���) ���&�#���( �� �����"#('K�� ;���+�� "�&���&��0 
�"(�� " �"����"�-!��������! �������! ��"��(� �� �������+� ������. G�� !���R� "�&�� ��� 
���"����� ���$#9����" ����� 
. �����$�) � �.�. ������ [ 83 ], 8.�. 
�##�;�� � �.
. �#��� 
[ 77 ] � �����$�) [ 79 ]. � ������! [ 84, 85 ] &#( ��K�+� �#$��(, "�#'��'K�+� �#��$' � ��#9-
�$' "�&���&�$' �"(�9, �)#� ��������, ��� "�#�&) ��&�#9�)! "�&�" "�����&�0��"�( " ��K$' 
;���+�' "�&���&��0 �"(�� ��+$� �$K���"���� �����(�9�( � ���������� "�#����) ;��0 ��K�0 
;���+�� "�����&�0��"�(.  

� ������ [ 86 ] ��������, ��� ��&�"�&$�#9��� ����&�#���� "�#�&�" ;���+�� " �'��Y " ���-
&�#�! �&��0 ��#��$#) ��"����%��. ��)��� ;���+�(, �"(�����( � "�����&�0��"��� ����� ���-
��� X—H�Y, �#�&$�� �� �����������0 ��%��#��$#(��)! ����#����)! ���&�����0. 	�+&� 
��&�#9�)� �������) — ������"���)0 ;��#��, � ���#���� ��%&$ �$���0 �! ;���+�0 � ;���+��0 
����#�����+� ���&�����( " �! ����������"����0 ���$��$�� ����&�#(�� ;���+�' ����.  
������0 ����0 ������"���)0 ;��#�� �� &���$��� " �#$��� ����. ��� ������+� ����+�+� �"��-
��"�-��!��������+� /����#����, ����) ����&�#��9 �� ;���+�'. �#�&�"���#9��, ;���+�( ���� 
�����"���( &�"�#9�� ������"���)� ���(����. Q��#�"�� �������� ��%�� �)�9 ��0&��� ��#9�� 
��������#9�� ����&�#����0 ��&�#� ��#��+� ��#��$#(���+� ���&�#���( ;���+��. ���&�#���� �� 
�����"#('K�� ;���+�� �� /���$#� (1) ��%�� �)�9 �����#���, ��#� ��� ����#9�$���( &#( �"(-
��0 � ;���+��0 �� 40 ��%/��#9 � ")R�. � ;��� �#$��� �R���� �$&$� ����9 "�#����$ " �����#9-
�� ��#�&%�$#�0 �� ��#9 � �� �$&$� ������)��. j�#� ���&��#�+����( ;���+�( ���� ����� 
���(&�� $������� ������0 "�&���&��0 �"(��, �� ��+��R����9 ����(��0 �!��) ���&�#���( 
;���+�� �� �����"#('K�� ��#9�� "#�(�� �� ��������#9�)0 ���$#9��� [ 86 ]. 

����&�����( ����� �����( �� �����&$ "�&���&��0 �"(�� ������� " ���, ��� ��-�� ��#9R�0 
�������� ;#���������*���#9�����0 ���(&) �� �����! ������&�#('��( "&�#9 �"(�� X—H�Y 
(��. ���. 1). � �#$��� �#��)! "�&���&�)! �"(��0 ��������� ;#��������0 �#������� ���������  
" ����"��� " ���&�#�! /��+����� —H�Y. 
"����"�-!��������� ������), ���"�&���)� 
�-
$#����� [ 87 ], ������#�, ��� ��� ������"���� �#���0 "�&���&��0 �"(�� � ;���+��0 &� 17— 
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���. 2. 3������������� ��������) ����&�#���( "�&���&��0 �"(�� 

 
20* ��%/��#9 "�#��")� /$��*�� &����� � ��*������ �� 
�����('��(, � �"(�9 ����� �$K���"���� ;#������������-
���0 !�������. 

��#� "�&���&��0 �"(�� ��"���� �� ���#������� "�&�-
��&��+� ����� � ����"����� ����� Y [ 89—92 ], � " �#$��� ���� — � �� ���/�+$��*�� ���)-
�����+� �' *��#� [ 93, 94 ], !��( ;#���������������� "�����&�0��"�( ���%� "�%�). j�#� ��-
�#������9 "�&���&� � ����"����9 ��*�������+� ����� ��"�#���, �� "�&���&�)� �"(�� ��)��� 
�#��)�. 

��#$ "�&���&��0 �"(�� X—H�Y $&���� ����&�#(�9 �� ������(��' ��%&$ ������� X � Y 
(���. 2). 

��&���&�)� �"(�� #�+�� ��+���'��( � ����(+�"�'��(, "�#�&��"�� ��+� ���$��$�� /��+-
����� X—H�Y ("#(���( �������"�0. j�����"���)� ")����� ��������)!, ����)"�'K�! +��-
�����' #���0��0 (�#� ����� #���0��0) "�&���&��0 �"(��, ��+$� ������9�( ������(��( �� ���-
����"�+� ������� H &� �����" X (������(��� rX—H) � Y (������(��� rHB) [ 95 ]. � �#$��� ��#�-
��0��0 "�&���&��0 �"(�� ����!�&��� ""���� &���#����#9�)0 ��������, ��������, ������(��� 
��%&$ �(%�#)�� ������� rX…Y �#� $+�# �H—X—Y. ������"��9 ��#���� � +�������' #���0��0 
�#� ��#���0��0 "�&���&��0 �"(�� ��%�� ���#� ��������*�� ���$��$�) ��%�����! ��#��$#  
� &�#9��0R�� ����#9��"����� NCI [ 96 ]. G�� �������� �"������ �� ������� ��#��$# �����#�-
"�+� ������, 2-/���#;����#� � 2-/���#;��#����� [ 97 ]. 


�� ��#�+�'� " ������ [ 98 ], +�������( "�&���&��0 �"(�� ��%�� �)�9 #$�R� ���(�� " ���-
����! $+#� � �����"�#�", "�#'��'K�! ��#�%���� "�&���&�. 8����#9�$ " ������"���� "�&�-
��&��0 �"(�� ���� � �+���� ���*�/�����$' ��#9, ��, ����+� +�"��(, " ������"� ����!�&���+� 
�������( ��#���( ;��0 �"(�� �#�&$�� ���"#����9 �� ������(��� ��%&$ X � Y, � ������(��� ��-
%&$ ������� � � Y [ 52 ]. G�� �"(���� � ���, ��� " ��#���� �� "��-&��-"��#9��"� "�����&�0��-
"�( "�&���&��( �"(�9 �$"��"���#9�� � �����"#���', �������� � �����"#���' &������0 +�$��) 
(���. 3). 


�� "�&�� �� ���. 3, ����#9R�( &#��� "�&���&�)! �"(��0 rHB �"�&���#9��"$�� � �$K���-
"����� ������)"���� "��-&��-"��#9��")! ��&�$��". j�#� rX…Y ���9R� �$��) "��-&��-"��#9��-
")! ��&�$��" �����" X � Y ( vdW

XR  � vdW
YR  ����"����"����) ��#�� ��� �� 0,5 Å, �� "�&���&��( 

�"(�9 ��������( ����9 ��#9��0. � �����"�#� ������(��0 0,3 � �H�Y � 0,5 Å "�&���&��( �"(�9 ��#9-
��(. 8�� �H�Y < 0,3 Å "�&���&��( �"(�9 �#���( [ 37 ]. �#�&$�� �������9, ��� ����0 �������0 �� 
�������&$���( IUPAC &#( ����&�#���( ��#) "�&���&��0 �"(��, ��� ��� " ;��� �#$��� �� $��-
�)"����( �����"#������9 XH-+�$��) [ 5, 41 ]. 


�� ������#��9 ")R�, ���#� +�$��, �����)� ��+$� �)�9 &������ "�&���&��0 �"(�� X—H, 
&��������� "�#��� (��. ���#. 1). � �� %� "���( ������( ���+� �����" Y � ����&�#����0 ����0 
;#�������" �#� �-�"(�9', �����)� ��+$� �)�9 ��*��������. 8�#�%���� ����&�#����0 ���) 
�+���� "�%�$' ��#9 " ")���#���(! ��#�"�+� ��#( ������"���( "�&���&��0 �"(�� [ 82 ]. ��-
���"#������9 "������, ���&���"#('K�+� ����&�#���$' ;#�������$' ���$, ����&�#��� $+#�� 	 
(��. ���. 3). �������9 	 $�����"#��� ��+#���� ���$ �����. � �#$��� ���#���&� 	 = 65
, � " �#$-
��� �����" 	 = 0
 [ 99 ]. �'�)� ���#���( " ��#$��'K�0�( +�������� "�&���&��0 �"(�� �$&$� 
��$�#�"#��) ����������"���)�� ;//������, ���&�"���)�� ������&�����)�� �������. � ��-
�&�����(! � SH-+�$���0 �� ���"����' � �! ���#���&�)�� ���#�+��� "�#����)� ������#� ���-
�� ���) &�#���#���"��) " ����������"� �������#9�� ��#9R�, ��� "�#����)� ������#� �����  
 
                                                                 
* 
#����/���*�( �� ��#� "�&���&�)! �"(��0 ����� ���"�&���( " ��#���#���(! �� ��#9. 8�;���$ " #���-
���$��, ���#� ����"�&� " ��#�&%�$#� �� ��#9, "������'��( �������(, ���$+#���)� &� *�#)! �&���* 
(�#��)� — ���9R� 17 ��%/��#9, ��#9�)� — ��#9R� 63 ��%/��#9 [ 5 ]) � &� &��(���" (�#��)� — &� 
20 ��%/��#9; ���&��� — ")R� 50 ��%/��#9 [ 88 ]). 	���� ���#���� �����)"��� $�#�"����9 +����* ��� 
���&�#���� "�&���&�)! �"(��0 �� ;���+�(�. 
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���. 3. ��&�#9 "�&���&��0 �"(��, $���)"�'K�( ������(��( � �����"#������9 
 

���#���&�. G�� �"(���� � �ó#9R�� +#�"�)� �"����")� ���#�� "�#����)! ;#�������" ����� 
���). 8����$ ��� ������"���� ���� � $������� ����� ���) $"�#���"����( $+�# ���#�����( �, 
��� �#�&��"��, $���9R����( ;���+�( "�&���&��0 �"(�� [ 86 ]. 

���"��K�(�9 � ����&�#���' "�&���&��0 �"(��, �������&�"�����$ IUPAC, ��������� ���-
�����, �����)� ��������) &#( ��&�"��%&���( ������"���( "�&���&��0 �"(��. 8�� ;��� ��&� 
"��+&� $���)"��9 $�#�"�( ������"���( "�&���&��-�"(�����0 ��#��$#(���0 ������) " ��%&�� 
�#���� ���&�����0. 8����#9�$ ")"�&) �� ������"���� "�&���&��0 �"(��, ����"���)� �� ���$�-
�$���-;���+��������! ���������!, ��#$����)! �� �������)! &���)! � &���)! �
 �������", 
����&�� ���!�&(��(, �� &���$���� � �������(! �$K���"�"���( "�&���&��0 �"(�� ���&�#%�'��( 
� ��+�&�(. 


 �����(K��$ "������ ")&�#('� R���9 ����"�)! ��������" "�&���&��0 �"(�� [ 41 ]: 
1. ��#), $����"$'K�� " ������"���� "�&���&��0 �"(��, ���'� ;#��������������$', &��-

��������$' � &������-��*������$' �����&$. j�#� �����#����$'K�� "�����&�0��"�� ��$-
�#�"#��� ��#9�� �&��� ����� ��# (��������, &������������ ����(%���� " ������� Ar…CH4), 
�� ��� �� �$&�� ("#(�9�( "�&���&��0 �"(�9'. 

2. ����) X � H ���&����) ��"�#�����0 ��#(���0 �"(�9', � ��#� �"(�� H�Y "���������  
� $"�#������� ;#���������*���#9����� X. 8�� ;��� �#�&$�� ������9, ��� ;#���������*���#9-
����9 ;#������" ��%�� ���(�9�( " ��"�������� �� !��������0 ���&). 

3. �+�# �H—X—Y ��)��� #����� � ��� �� �#�%� � 180
, ��� ��#9��� "�&���&��( �"(�9 � ��-
���� ������(��� H�Y. 

4. �#��� �"(�� X—H ��� ������"���� "�&���&��0 �"(�� ��)��� $"�#���"����(, ��� ���-
"�&�� � $���9R���' ������) "�#����)! ��#�����0 X—H " ��/��������� ������� � � $"�#�-
����' �#�K�&� ��+#�K���( �
 ��#$����( &#( "�#����)! ��#�����0 X—H. Q�� ��#9R� $&#�-
����� �"(�� X—H /��+����� X—H�Y, ��� ��#9��� �"(�9 H�Y. 8�� ;��� ��("#('��( ��")� 
��#�����#9�)� ��&), ��$�#�"#���)� �"(�9' H�Y. 

5. ��#���� "�&���&��0 �"(�� X—H�Y—Z ���"�&�� � !��������)� ��+��#�� " ��� 
�������, �����)� ��)��� �����)"�'� ")��%����� &�;�������"���� "�&���&� " X—H ��-�� 
����-�����"�+� "�����&�0��"�( ��%&$ "�&���&��-�"(����)�� X � Y, � ���%� � ��")R���' 
(&����+� ;//���� �"��!�$����. 

6. G���+�( 3����� ������"���( "�&���&��0 �"(�� &�#%�� �)�9 ��#9R�, ��� ���#�"�( 
;���+�( ������), �.�. "�&���&��( �"(�9 ��%�� ���("#(�9�( ��� ����9 �����! ��������$��!, �� 
�� ����9 �����������0 ���������� ��� ��������0 ��������$��. 
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j��9 �������)� !�������������, �����)� ��+$� �"�&���#9��"�"��9 �� ������"���� "�&�-
��&��0 �"(��, ��������: 

� ���#�� ����#�+�� ;#��������0 �#������� "�&���&��-�"(����)! ������ ��)��� ����-
�)"��� ���������' �"(�)"���( H � Y � ���������$' ����$ �"(�� (3,–1) ��%&$ H � Y [ 41 ]; 

� &����) "�&���&��0 �"(�� ��)��� �����#�+�'��( ��&�#��� �� +����&��0 ������#� ��-
��&�#����0 ���) ;#�������" ��*������ [ 82 ]; 

� $+�# �H—X—Y > 90
 �, ��� ���"�#�, ��#9R� 110
 [ 41, 100 ]; 
� ������(��� ��%&$ ������ "�&���&� � ��*������� "�&���&��0 �"(�� &�#%�� �)�9 

���9R� �$��) �! "��-&��-"��#9��")! ��&�$��" [ 58, 82, 93, 100—102 ]. ��")��#����� ;��+� 
$�#�"�( �"�&���#9��"$�� �� ���$���"�� "�&���&��0 �"(��, �� �+� ")��#����� �� ("#(���( �&��-
�����)� ��������� ������"���( "�&���&��0 �"(��.  

���'���$(, ��%�� ������9, ��� ����"�)� �������� � !������������� "�&���&��0 �"(�� 
�)#� ��#$���) ��� ���#�&�"���� ����. 8� ;��� �������(� ��#���� ���� $�����"#�"�'� 
#�R9 �� ������"����� $��"��. 
�#�����"���)� !������������� ���� ��(�� �"(���) � �� 
;���+��0. ���'��( �����) [ 103, 104 ], " �����)! ���&#�%�� ����� ;���+�� ���� ����� ���-
����9 ;���+�0 "�&���&��-�"(�����0 ���/����*�� � ����0-���$&9 &�$+�0 �����#9��0 ���/��-
��*��, ��� "� ���+�! �#$��(! ("#(���( +�$�)� ����#�%����� [ 105 ]. � �#$��(!, ��+&� ����! 
���/����*�0 �����#9��, ���#�&�"���#� "���'� ����& ")����� �������+� �����(��(, �� ����-
��+� ��"���� ;���+�( ����. ���$�#9��0 �����"���( ��&��� ������ ���#9�)! +������������! 
���������" �"���&��0 � "�&���&��-�"(�����0 ��#��$#) � ��#��$#(��)! ������, �����)� ��-
��&�#('� �! �"�0��"� " +���"�0 /��� � " �&�������"����� �����(���. ��"������)� ����&) 
�"����"�0 !���� ���"�#('� &�"�#9�� ��&�%�� �������)"��9 ���$��$��)� ��������) ��#��$-
#(��)! ������ � "�&���&�)�� �"(�(��, �����)� ��+#��$'��( � ���$#9������ ;�����������".  

/����� ����	� �	
	�	
�	� ���� 

Q���) �*����9 ���#9��� "#�(��� �#��)! "�&���&�)! �"(��0 �� ���$��$�$ � /�����-!���-
������ �"�0��"� ��#��$#, �$%�� ����&�#��9 �! ;���+��. G���+�( "�&���&��0 �"(�� ��"���� �� 
�����&) ���������#�0, ������(��( ��%&$ �������, "������0 �������*�� &�����" � ��*����-
��". 
���#������ "#�(��� ;��! !������������ ����)"����( ��� �� ��#��0 ;���+�� "�&���&��0 
�"(�� �EH�Y, ��+#���� (1), ��� � �� "�#�&� ��%&�+� "�&� "�����&�0��"�(.  

� �#$��� �#��)! "�&���&�)! �"(��0 ��+��R����9 ����&�#���( ;���+�� ������$' �������-
"���, � ���+&� � ���")R��� ;���+�' ����0 "�&���&��0 �"(��. 8�;���$ "�%�� ")����9 ;����-
�������#9�)� � ������������� ��&!�&) � ����&�#���' ;���+�� �#��)! "�&���&�)! �"(��0, 
�����)� � &���������0 �������9' �$&$� $���)"��9 "�#�&) ;���+�� "��! ����" "�����&�0��-
"�0. ����+�0 /����#��� &#( ����&�#���( ;���+�� ���� ���$���"$��. G���+��0 ���� ���)-
"�'� ���+&� �������9 ;���+�0 #�(-���/������ � ���� � ��	�-���/������, " ������� "��-
��%����9 �������&��"����+� ���*�/������+� "�����&�0��"�( ��%&$ &������0 � ��*�������0 
+�$����� ���$���"$�� [ 106, 107 ]. G���+�( ���� ����� �(& �����������0 �� ���"����'  
� ���� ��%&$ ���#�+���)�� /��+������� X—H � Y. 
��/�+$��*�( ���*�������+� �����(-
��( ��#��$#), ��� ���"�#�, ��#������( �� ���/�+$��*��, ����&�#(���0 ��#9�� "�����&�0��-
"�(�� ���� "�&���&��0 �"(��. G���+�( ���� ��������#9�� ;���+�� ���� ���9R� ��-�� ��-
#���0����� /��+����� —H�Y, �����)0 �����$���( "�$��� ��#��$#). �&���� ����#��"���� 
;#���������*���#9�)! �����" X � Y, ��!�&(K�!�( " �������&��"����0 �#������, " ���/����-
*��, " ������0 "�&���&��( �"(�9 �� ���#��$���(, ��")R��� ;���+�' ;��0 	����-���/����*�� 
�, �#�&�"���#9��, "�&�� � $"�#�����' ;�����������#9�� �����(���0 "�#����) ;���+�� ���� 
[ 103 ]. 
���� ��+�, ���'��( ������), ��+&� " ��#��$#� �������0 ����#������9' ��#�&�'� ��-
���#9�� ���"(����)! ���/������". � ;��� �#$��� ;���+�( ���� ��"���� �� ��+�, ����( ���$�-
�$�� �)#� ")����� �� ����"��� �����(���. 

	0�#1#!#%2# 3%#�422 $�1���1%�5 +$672 %� �+%�$�%22 38+0#�2"#%&�!'%*9 1�%%*9. 
����&�#���� ;���+�� "�&���&��-�"(�����+� ���/������ ��������#9�� �"���&��+� ���/������ 
��%�� ���"�&��9 ���#���)�� ;�����������#9�)�� ���������. ��������, � ����K9' +���-
%�&������0 !������+��/�� ��%�� ����&�#��9 ;���+�' ���� ��� ���"����� �������0 ���#�-
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�) ����"�����( " ��#(���0 %�&��0 /��� �- � 
-�������" [ 108 ]. ��%�� ����#9��"��9 �
 ����-
��������' ��� ������������ ����$���$'K�! ��"��"���0 ���- � 	����-���/������" [ 109 ]. 
��&������� ���"�+� ����&� ���#'�����( " ����!�&������ ����9 ����&��� — ������, �� ����-
�$'K�0 ����, � ��#9R�� ���9���� "�$������+� "��K���(. 8�;���$ ����� ���#�&�"���(, ��� 
���"�#�, ���"�&(��( &#( &�����K���)! �����#�". 
���� ��+�, ;��� ����& �������� ��#9�� &#( 
�*���� ���&��! � ��#9�)! "�&���&�)! �"(��0. 	������9 "����+� ����&� ���%� �� ���"�#(�� 
���"�&��9 �*���$ �#��)! ����. 

�� "��! �����&����������! !������������ "�&���&��0 �"(�� (�"���&��0 ;���+��, ;���#9-
��� � ;�������) " #������$�� �����#�� ��#�� ��"�K��� ;���#9��(. 8�-"�&����$, ;�� �"(����  
� ���, ��� ��� ����������� �� ��"���� �� ��������$�), � ��;���$ ��%�� �)�9 ����&�#��� ���-
K�, ������ � �ó#9R�� ���#�� ;�����������#9�)! ����&�". 

G���#9��( "�&���&��0 �"(�� �H ��%�� �)�9 ����&�#��� �� ����R���( �������"�����0 
��#�� �
 �������" ��� ���#���)! ��������$��! [ 110—113 ]. 8������(, ��� ����R���� ��;/-
/�*�����" ��+#�K���( ��#�� �"���&��+� � "�&���&��-�"(�����+� ���/������" �����(��� "� 
"��� ���������� ��������$���� &��������, �������� �H ��%�� ����&�#��9 �� ��"�������� 
����+��#9��0 �������"����� ��#��) ��+#�K���( A �� ��������$�) T: 

1 2ln( / ) ,
(1 / )

d A A H
d T R

�
�   

+&� R — $��"����#9��( +���"�( �����(���(; A1, A2 ����&�#('��( �� �������"�����0 ��#�� ��-
+#�K���( �"���&��0 � "�&���&��-�"(�����0 OH-+�$��) ����"����"����: 

0ln ,
( )
IA d

I
� �

��  

I0 — �������"����9 ��!�&��+� �"���"�+� ������; I — �������"����9 ���R�&R�+� �"���; � — 
������� "�#�����+� ��#�����( XH-+�$��). 

G��� ��&!�& ��%�� �)�9 �������� � ����&�#���' ��� ����, ��� � ����. �&���� ���-
����( ;���#9��� "�&���&��0 �"(�� �H 2-/���#;����#�, ����&�#���)� �� ��������$��)! ��"�-
�������0 ����R���( �������"�����0 ��#�� �
 �������", ��!�&(��( " &�������� �� 4,4 &� 
11 ��%/��#9 [ 113 ]. 	���� ��+��R�����, ��-"�&����$, �"(���) �� �#�%����(�� ��� ��#�����-
"����0 ����������*�� �
 �������".  

� �������, +&� ���9 �#��)� ����, ����� �� $&����( ��#����9' ���&�#��9 ��#��) ��+#�K�-
��( ����"����"$'K�� �"���&���$ � "�&���&��-�"(������$ ���/�������. 	�+&� ��� ��������� 
������� ���� ��)��� �����'� ����������)��. �&���� ;�� ����#�%���� �� "��+&� ����"&���. 
��y(���� ;�� �� ������� ��#��$#) 2-/���#;����#� [ 113 ]. 8�#���, �����$' ���#�&�"���#� 
������#� � �"���&���$ ���/�����$, " &�0��"���#9����� ��%�� "�#'���9 " ���( ��#��), ����-
"����"$'K�� �����#9��� �"���&�)� ���/������� � ���#���)�� �������"����(�� "�#�����+� 
��#�����( OH-+�$��). 8����� ��� $"�#������ ��������$�) ����#������9 ����� �����#9�)! 
���/������" �$&�� "��������9 [ 1 ], � ��������#9��� ��&��%���� ����"��+� �"���&��+� ���-
/������, �����)0 �#�&$�� ��������9 �� ������)0, �$&�� $���9R��9�(. 	���� �������, ���$-
R����( ��������( ����", � "� "��� ��������$���� &�������� �� ")��#�(���( $�#�"�� �����(�-
��"� ����R���( ��;//�*�����" ��#�� ��+#�K���( &#( �"���&��+� � "�&���&��-�"(�����+� 
���/������". 

8�� ������������ ��#��$#, �����)� �����$'� ��#�� �#��)� ����, ����� ��� �����#�")0 
�����, ��%�� $"�&��9, ��� ��#���, ����"����"$'K�( "�&���&��-�"(������$ ���/�����$, ��-
%�� ("#(�9�( ����9' ��#��) �"���&��+� ���/������. � ;��� �#$��� ��������#9�)� ��+��R��-
��� �����"(��( �K� ��#9R�. 
���� ��+�, ��-�� �#�%����� ����������*�� ����"����"$'K�0 ���-
�� �
 �������" ;��� ����& ���������� � ����&�#���' ;���+�� ���� CH�X, ��#� CH-+�$��� 
"!�&�� " �����" �����#9��+� ��#9*�. 

��$+�0 ��&!�&, ���"�#('K�0 �� &���)� �
 ������������� ����&�#(�9 ;���+�' ����  
� ����, ����"�� �� ����������*�� ������ ��+#�K���( [ 3, 114—118 ] �#� �! �������"�����0 
[ 119, 120 ], ����"����"$'K�! "�#������$ ��#�����' XH-+�$��). � ;��� �#$��� �� ����$���( 
�����+� ���&�#���( ��#�� ��+#�K���( � ���#�&$'K��� ��������� �#�K�&�0. 8�;���$ ����0 



�.�. ���q����jj��, �.�. 	j�j�	wj�  596 

��&!�& ����� ��#�� R����$' ��#���9 ���������( � ��%�� �)�9 ����#9��"�� &#( �������( 
�#��)! �� ;���+�� "�&���&�)! �"(��0. 

������( � 1937 +. " ������� �����#9��! &��(��#���0 �"(�9 ��%&$ �&"�+�� ������ �� � ;�-
��#9���0 "�&���&��0 �"(�� �H ����)"�#� ��(��0 ������*����#9����9', ���&#�%����0 
�.�. d�&%���� � �.3. d�$;��� [ 114 ]: 
 �H  = c ���, (2) 
+&� c — ���������. 

� ���#'����� �"���) ������#�, ��� ����( �*���� ����� ��#$��#�����"���)0 !�������. 
8�� ;��� �� �)#� �����0 (������, ����� "�����&�0��"�( ������9 ����� "��-&��-"��#9��")��,  
� ����� "�&���&��0 �"(�9'. 	��%� �)#� �������� ��#�� ��#�����"� ;�����������#9�)! &��-
�)! �� ;���+�(� "�&���&��0 �"(��. 

8��&��� ���#� ���"�&��, ��� "������"(�9 ������) � ;���+��0 ��#�� �#�%�� � ��K�� $��"-
����� (2) �� ��%�� &��9 ���$#9���� � �����#���0 �������9' [ 3, 120 ]. 8�;���$ ���#� ���#��� 
;����������! &���)! �)#� ���&#�%��) #���0�)� �����#(*����)� $��"����( [ 115 ]: 
 �H  = a + c ���, (3) 
+&� a � c — ��������). 

�&���� &#( ���#���)! ������ � $�#�"�0 ���!�&�#��9 ��&�����9 ����)� �������( �������� 
[ 115—118 ]. G�� �"(���� � ���, ��� ��"�������� (3) ("#('��( #�R9 ������#9�)��, �����('-
K��� ������� ���"�0 " ���&�#�! ����&��� �R���� [ 120 ]. � 1960 +. [ 94 ] �� ����"� ���#��� 
;�����������#9�)! &���)! �.
. 8������#�� �)#� ��������, ��� �������( ��/�H �� ��#9�� 
�������(��), �� � �������������� "�������'� � $"�#������� ��. � &�#9��0R�� ;�� ���#� ��-
"�&�� &#( ������ ���#����+� ��&� �������)! ��"��������0. 

�� "����0 ��#�"��� 1960-! +�&�" [ 119 ] �.�. ��+����� ���&#�%�# $��"�����, ��#���'-
K���( �� (3): 
 �H  = a + c ���1/2. (4) 
�� ������#, ��� ��"�������� ����+� ��&� ����"������) � ;#���������������0 ��&�#9' "�&�-
��&��0 �"(��. 
�����"���� ���$#9���) ��+#��$'��( � �&��0 �.�. ����#�"� � &������-��*�����-
��0 �����&� "�&���&��0 �"(��. 

�#�&$�� �������9, ��� " (4) � "� "��! ���#�+���)! /���$#�! ��& ��n ���������( �� ���-
����9 ������, ����"����"$'K�! �"���&��0 � �"(�����0 /���� " ������� n, � �"�� BC.n n n�� � �  �  

8��&��� " ������ [ 120 ] �.�. ��+����� ������#, ��� ��#9�( ������9 �����#(*�' (4) ��K�0 
&#( "��! ��#9�)! "�&���&�)! �"(��0. ����#9R�� �&"�+� ������ (&� 200 ��–1), ����������, �� 
��+#��$'��( � (4). 	���� �������, ;�� ��"�������9 ���%� �� ����� $��"����#9��+� !��������. 

�������( �� ��#9R�� ��#�����"� �$�#���*�0 � ���+����#���)� ���)��� ��0�� ��K�� 
$��"�����, �"(�)"�'K�� ;���+�' "�&���&��0 �"(�� � !�������������0, ����&�#(���0 " ;����-
�������, ;��+� �&�#��9 �� $&�#��9. Q����)0 !������� $��"����0 � ��"����%����9 ��R���( 
;��0 ��&��� " ��K�� "�&� �)#� ������������ ��&�"��%&��) " ������ [ 3 ]. �� ;��0 �����) �#�-
&$��, ��� ��#� "�����&�0��"�� �� �"��0 �����&� ���9 �#�%��� "�����&�0��"��, �&&���"�� 
��#�&)"�'K���( �� ���#���)! ����" "�����&�0��"�( (;#���������������+�, ��#(����*�����+�, 
&�����������+�, �������+� ����#��"�'K�+� �������&�0��"$'K�+�) � "�#�&�, ��$�#�"#����+� 
��������� ���(&�, �� "�( ���*�/��� "�&���&��0 �"(�� " �������#9��0 ���� �"�&���( � ������-
��' ����R���0 ;��! "�#�&�" " ��K�0 ;���+�� "�����&�0��"�(. �#( ��#9�)! "�&���&�)! �"(-
��0 ������$' &�#' "�#�&� " ��K�� ��#���� ;���+�� &�'� "�����&�0��"�(, ��$�#�"#���)� ��-
������� ���(&�. �#( ��*������ "�&���&��0 �"(�� Y � &����� � �$K���"$'� $��"����(, �"(�)-
"�'K�� �&"�+ ������ �� (��–1) � ;���#9��' �H (���#/��#9) "�&���&��0 �"(�� "�� ��"�������� 
�� ��+�, " ����0 ��#��$#� ��!�&���( ;��� ����. �#( �����"-��*������" ��%�� ��#$���9 ���#9-
�� $��"����0, ���#9�� �$K���"$�� ����+� ��&� �����". ����)"�( �$#9���#�����"����9 �� 
"�#�&�� ��*������ "�&���&��0 �"(�� Y � &����� H, "����%�� ������(�9 �&&���"��-�$#9��-
�#�����"�)� ������R���( &#( ������� ;���+�� "�&���&��0 �"(�� [ 3 ]: 
 lg�HY = a + � lg��Y, (5) 
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	 � � # � * �  2  

������	�� a � � ��" ������"������) ��������� (5) � (6), ��"&���*+�) 
��	�"���� ����#� ��Y � ��H  
� 
��	�"����� -�	��
�� �HY  � �HH ��" ����
	���� ���������� ��"&� Y � �	��� ��������  

���	��	�	����� (CCl4, 20 
C) [ 3 ] 

8������� H N O S �-G#������) 8������� H N O S �-G#������)

a –0,60 –0,56 –0,32 –0,77 –0,405 � 0,75 0,71 0,56 0,85 0,61 
 
 lg�HH = a + � lg��H, (6) 
 lg�H = lg(�HY ��HH), (7) 
+&� a � � — ��������), ��"��(K�� �� ����� ����� (���#. 2). 

� �&��0 ������), ")��� �&&���"��-�$#9���#�����"��+� ��&!�&� ���"�#(�� $����9 "�� 
;���+��������� ���+��������, ���"�&(K�� � ������"���' "�&���&��0 �"(��. � &�$+�0 �����-
�), " ������ [ 3 ] �)#� ����������) +����*) ������������ ;��+� ��&!�&� � &������� "����%-
����9 ����#9��"���( �$#9���#�����"��+� ������R���( &#( ������� !������������ �#���0  
� ���&��0 �� ��#� "�&���&��0 �"(��. 8�;���$ $��"����( (5)—(7) � ��������) a � �, ��#$���-
�)� ��� ������������ ��%��#��$#(��)! ������ (��. ���#. 2), ��������) &#( ������� �����-
��0 ;���+�� �#��)! ����. 	���� ���$#9���) �)#� ��#$���) [ 74 ] ��� ���#�&�"���� $���0��-
")! �����%$����)! ���&�����0 � ���� O—H�O=C. 


�� �)#� �������� ")R�, ;#���������������0 ��&!�& � �������' "�&���&��0 �"(�� ��#9-
�( �������9 �&��"���)�. ��&���&��( �"(�9, " ��#���� �� ;#���������������! "�����&�0��"�0, 
����� �����"#���)0 !�������. 
���� ��+�, ;#���������������� ��#) ��+$� �)�9 ������) ��� 
��)���� "��-&��-"��#9��"� "�����&�0��"�� ���� &���#9—&���#9 �#� &���#9—��&$*���"��-
�)0 &���#9. �� �� ����&�#��) ��"�������� ��%&$ ;���+��0 "�&���&��0 �"(�� � &���#9�)� 
�������� �#� ��#(���$�����9' "�����&�0��"$'K�! ��#��$#. 

��&�����������9 $���� ��#9�� ;#���������������0 �����"#('K�0 ��� �������� "�&���&-
��-�"(����)! ������ ���%� �)#� ��&�"��%&��� ��� �������"#���� ;����������� � &���)��, 
��#$����)�� ����&��� ��#��$#(���0 ��!����� (��) [ 82 ]. d)#� ��������, ��� &#( �������-
��+� ������� ����!�&��� $���)"��9 "�#�&) "��! ����" "�����&�0��"�(. 

	���� �������, "�&���&��( �"(�9 ("#(���( ����)� "�&�� ;#��������+� &������-��*�����-
��+� "�����&�0��"�(, � &#( �� �������( ����"&��� ����#9��"���� �&&���"��-�$#9���#�����"-
��0 ��&�#� [ 3, 82 ]. �&����, �������( �� �����������9 $��"����0 (5)—(7) &#( ����&�#���( 
;���+�� �#��)! ����, ����!�&��� ����� ����&�#��9 ��������) a � �. �$K���"$'K�0 �����-
��� ;�����������#9��0 ��/����*�� &#( ;��+� ��&���������. � ;��� �#$��� �������� $&���� 
���������� �������" ab initio [ 31 ]. 

�#��#&2)#+82# 0�19�1* 8 �0�#1#!#%2( 3%#�422 ����. 
�� �)#� �������� ")R�, ��-
K�0 �"����"�-!��������0 ��&!�& � �������' "�&���&��0 �"(�� �� ��#������( �� ��&!�&�, ��-
��#9�$���+� &#( ��%��#��$#(��)! "�����&�0��"�0 [ 121 ]. G�� ���"�#(�� ������(�9 ����&) 
ab initio &#( ������� "�&���&��-�"(����)! ������. 

���'��( �$�#���*��, ���"(K���)� ���������	
 �����		 �� �� �������		 ��������-
�	�	����	� ��������, ��������, ��� ���"����� ;���+�� �- � 
- �#� ���- � 	����-�������" 
[ 122 ]. 

� 2002 +. �. d$;�� � q. ��$�����##� ��$�#���"�#� �����$ [ 11 ], " ������0 �)# ���&#�%�� 
��")0 ����& �*���� ;���+�� ����, ����"���)0 �� ���"����� ���9���" "��K���( &�����)! 
�/�#� ��*������)! +�$��. ����& $���R�� �������� �� ")����� ���#���)! ��#��$#, "�#'-
��'K�! ���� � OH- � NH-+�$�����. ��$&��� �������) " �#$��(! � +�$���0 SH. 

�� �����������( ���"�&���)! ")R� ����� (���, ��� ��� ����#9��"���� ���R�����)! ��-
����)! ������" ��%�� $����9 "#�(��� �� +������������� ��������) ��#��$#) &�%� �#��)! 
����, �� ��#9�( ����&�#��9 ;���+�' ���� ����(�$'. G�� �����(��#9��"� ���"�&�� �����-
�������� ������) � ��� %� �+��������(�, ��� � " ;�����������#9�)! ����&�!: ��&���������( 
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�������9 ��� ����&�#���� �����&����������! ���������" ���� �/�#� �+�����������9 ���-
������( ����&� [ 11, 123, 124 ]. 

	���� �������, ��� ����#9��"���� !���R�! ������" " ����&�! ab initio ��%�� ��#�����-
"���� $����9 ���*�/������� "�����&�0��"�(, �� ��(�)� �"����"�-!��������� ����&) �� ��-
��+�'� " ��#��0 ���� �����)�9 �����&$ "�&���&��0 �"(��, ��� ����$&�(�� �� �������� " ���-
����! ��. 8�;���$ ��-�� ����!�&������ ���"���( ��#$;����������! � ;����������! ������-
�)! ����&�" [ 31, 123 ] ���%���"� ����� �)#� ���"(K��) �����$ ������������0 ��&�#�, ���&-
���"#����0, ��� ���"�#�, " /���� ����-�����)! �����*��#�" (��8) � ���"�#('K�0 ��������� 
����)"��9 "�&���&��-�"(����)� ������). 

�� ���#�&��� "���( �(&�� ���#�&�"���#�0 ���&�������#��9 ���)��� $����9 "�&���&�$' 
�"(�9 " ���#���)! ��#$;����������! ����&�! [ 125—127 ]. �&���� " �����(K�� "���( ��� ��-
+$� �)�9 ����#9��"��) ��#9�� &#( ��#$��#�����"����0 �*���� ;���+�� ���� [ 128 ]. 

d�#9R����"� ���	�	����	� ������	���� ����)"�'� ;���+�' "�&���&��0 �"(�� � ����-
K9' &���#����#9��+� �����, $���)"�'K�+� �����"#������9 &����� "�&���&��0 �"(��. �����-
���, ��8, ���&#�%���)0 �.�. ��/��+���� [ 129 ], ����� "�&: 

 21 2
6 12 6 12 cos 2 ,Q Qa b a bE k

rr r r r
� �   � �� � �  � �� �� � �

 (8) 

+&� a, b — ��;//�*����), !���������$'K�� �����*��#) ����(%���( � ����#��"���( ����"��-
��"����; r — ������(��� ��%&$ ����0 �����"; k — ��;//�*���� ������*����#9�����; Q1,  
Q2 — ������)� ���(&) �����" 1 � 2 ����"����"����; � — &�;#����������( �����*������9; a�,  
b� — �����"���)� ��;//�*����), �����)� &�#�'� /$��*�' ;���+�� "�&���&��0 �"(�� ����-
��#9��0; � — $+�# ���#�����( XH-+�$��) �� ��(��0, ���!�&(K�0 ��%&$ ������ X � ��*����-
��� "�&���&��0 �"(�� Y. 

� ;��� �����*��#� ���")� &"� �#�+���)! ���&���"#('� ����0 �����*��# ������&-�%����, 
$���)"�'K�0 &����������)� "�����&�0��"�(. 	���9� �#�+����� $���)"��� ;#������������-
���� "�����&�0��"�(, ��&���('K���( �����$ 
$#���. Q��"����� �#�+�����, �� �$��, ("#(���( 
�����"��0 �� ������"���� "�&���&��0 �"(��, $���)"�'K�0 �����"#������9 &����� "�&���&-
��0 �"(�� � ����K9' �����$���&�#9��0 ��"��������. 

����#9��"�#��9 � &�$+�� /���) �����"��. ��������, " ������ [ 100 ] �����"#������9 "�-
&���&��0 �"(�� ����&�#(#��9 ��� ������������ XH-+�$��) � ��*������ Y " "�&�: 

 
6 4

4
HB 0cos ( )SW( ),E r

r r

� �� �� � � �� �  �  �� �� � � �
� � � �� ��  

 (9) 

+&� � — "�� �#� ��#� "�&���&��0 �"(��; � — "�#�����, �"(�����( � ������(���� r0 ��� ����-
��#9��� �����*��#�; �, �0 — ����"����"���� /���������0 � ������#9�)0 $+�# ��%&$ ������� 
X, Y � ������, �"(����)� ��"�#�����0 �"(�9' � Y; SW(r) — /$��*�(, ������( ���#'���� ��-
���*��# ��� &����%���� ��������+� ������(��( ��%&$ ������� X � Y (��� ���"�#�, 3,5 Å). 

8�� ������� &#( "�#'����( ;��+� �����*��#� ����$���( ")��#����� ���)��! ��������". 
�� ")��#����� &"$! �� ��! "#�(�� �����#�%���� ����� "�&���&�. �� �� ��#�����"����� �����-
��� ;���+�� "�&���&��0 �"(�� "#�(�� ��#9�� �����"#������9 ��*�������0 +�$��) Y—Z, � ��-
#�%���� "�&���&� $���)"����( #�R9 ������"����. 

8����*��#) (8), (9) � &�$+�� �"(�)"��� ��!�%�( /���� ������. 8� ��������0 ��"�������� 
;���+�� �� ������(��( ��� ��������'� �#���������� �����*��#) ���� ������&-�%���� �#� 
d����+���, � ���%���#9 � �����$���&�#9��0 /$��*��0 �#$%�� &#( $���� �����"#�������. 
8������ ����+� ��&���( ��y(��(���( �! �����������, � ������, ����������� " ����9'����)! 
�������!. �&���� �������( ��;//�*�����" � �������0 ��+$� �������#9�� ��#����9�(. G�� ��-
���(��#9��"�, ��-"�&����$, �"(���� � ���$���"��� �&���0 ������������ ������"����0 ��&�#�, 
" &���������0 ���� ��y(��('K�0 "�� ����������� ��"�&���( "�&���&��-�"(����)! ������. 

d�#9R�� "������� �����$ ��&�#�, �&��"���� ����)"�'K�0 "�&���&�$' �"(�9, �)#� $&�-
#��� " ������! �.�. G##��&%��� � �+� ��##�+ [ 82, 99, 130—133 ]. �� �����! ;����! ���"���( 
����&�" MM &#( $���� "�&���&��0 �"(�� �� ����#9��"�#� ���*��#9�)! �����". ��������,  
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" �����& ���&���( ��#�")! ��#�0 MM2 [ 130 ] "�&���&�$' �"(�9 ����� ������������"�#� ���  
" ��������#9��0 ���� ;#���������������� ("#�����. 8�;���$ $ ���&���#�0 ��&�#� �)#� ��&�%-
&�, ��� "�#'����)! ;#���������������! �����" �$&�� &��������� &#( �������( "�&���&��0 
�"(��. �&���� ���&��� ")(���#��9, ��� ����� �������� &��� ��#9�� ������"���$' �*���$. 8�-
;���$ " MM2 �)#� ""�&��) &"� �����"�� � ������(��' � ;���+��, ����#9�$��)� ��� ������-
"���� "�&���&��0 �"(�� [ 131 ]. G�� �����"�� �)#� $���R�� ���������) " ��#�")� ��#( MM3 
[ 132 ]. ����� ���#� ���"�&�)�, ��� ������*�� ;���+�� � ������(��( ��&��������� � ����!�&�-
�� $���)"��9 �����"#������9 "�&���&��0 �"(��. 8�;���$ �)#� ���&#�%��� ��&�#9 MM3(94),  
" ������0 �)#� &���"#��� $+#�"�( �����"#('K�( [ 133 ]: 

6
0 0

HB H X Y
0

12
cos 184000exp ,

r rlE
D l r r! !

� �� � ��  � � �� �� �
� �� ��  

"  

+&� � — ������#9��( ;���+�( "�&���&��0 �"(��; D — &�;#����������( �����(���(; r, r0 — ����-
"����"���� /���������� � ������#9��� ������(��( ��%&$ "�&���&�� � ������ Y; l, l0 — ����"��-
��"���� /���������( � ������#9��( &#��) �"(��0 ��%&$ "�&���&�� � ������ X; �H—X—Y — $+�# 
��%&$ ������� H, X � Y, !���������$'K�0 ���#������ "�&���&��0 �"(�� �� ��(��0. 

��( ���$#9���) ")���#���0 ;���+�� "�&���&��0 �"(�� �)#� �������#9�� $#$�R��), +��-
����������� ��������) �)#� �� "��+&� ����) [ 82 ]. ��������, �R���� " �������(! $+#�", !�-
��������$'K�! ��������#9�$' �������*�' &�����" H2O � HF, �����"#(�� 40—60
. G�� � &�$-
+�� �����(��#9��"� ��+#� �)�9 ��y(����) ���, ��� "�%�$' ��#9 ��� ������"���� "�&���&��0 
�"(�� �+���� ��#�%���� ����&�#����0 ���) ;#�������", � �� ��#�%���� (&�� ����� Y. d)#� 
��������"��) ���#���)� �!��), ��������, ������)"�'K�� ����&�#����0 ���� ;#�������" 
"��-&��-"��#9��")� � ;#���������������� �"�0��"�, ��� " ���&)&$K�0 ���+����� MM2. ��  
" ���+� �)#� ��R���, ��� #$�R� $���)"��9 ��#9�� �������*�' � �����"#������9 ����&�#����0 
���) ;#�������". G��� &���#����#9�)0 ���� �)# ""�&�� " MM4(98) [ 99 ]: 

6
0

HB H X Y H Y lp
0 0

122,25 {cos 1} {cos 1} 276000exp ,n nrl rE N
l r r! ! ! !

� �� �� � �  � � � � � �� �� �
� �� ��  

"  

+&� N — �������"���)0 ���%���#9; �H—X—Y — $+�# ��%&$ ������� H, X � Y; �H—Y—lp — $+�# 
��%&$ ������� H, Y � ����&�#����0 ����0 ;#�������" (��. ���. 3). 

8����$K���"� ����0 ��&�#� ���#'�����( " ���, ��� ��%�� ��0�� "������"(�9 ��%&$ ���-
��������� ;���+�� "�&���&��0 �"(��, ����#9�$��)�� " �"����"�0 ��!����� " ����"����"��  
� (1) � ��#��$#(���0 ��!����� (���#. 3). 8�;���$ ��#�"�� ��#� � !���R�0 ��&�#9' "�&���&��0 
�"(�� &�#%�� &��9 "�#�&) ;���+��, �����)� ��+$� �)�9, �� ���0��0 ����, �������"��) � ��-
�$#9������ �������" ��#��$#(��)! ������#�0 [ 82 ]. 

8����������*�( � ���"���� ����������������� ;��0 ��&�#� ���!�&�#� " ����"��� �� 
��%��#��$#(��)! ����#����!, ���'K�! ���&��� �� ;���+�� �"(��. 8�;���$ " �����(K�� "��-
�( ;����������� � ��#$;����������� ����&) �� ��+$� ����� �*���"��9 "�#�& �#��)! "�&�-
��&�)! �"(��0.  
 

	 � � # � * �  3  

��������� ���	���"*+�) -���#�� ���������� ��"&�  
� ����	���� ��)����� (QM) � �������"���� ��)����� (MM) [ 82 ] 

QM MM 

�������( �E��� ���-&��-"��#9��"� ����#��"���� 
������������( �E&��� ���-&��-"��#9��"� ����(%���� 
G#���������������(  
�E;#.���� 

���-������, ���-&���#9��� � &���#9-&���#9��� "�����&�0��"�� 

8�#(����*�����( �E��# ������&�0��"�� ���-��&$*���"���)0 &���#9 � &���#9-��&$*���"���)0 &���#9
8������ ���(&� �E�.�. 8���(%���� "�&���&��0 �"(�� 
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������ � ;������������ � ��#$;������������ �����*��#��� " ������� &#���#9��+� "��-
���� ����#9�$���( �����������	����	� ������	�� ESP (electrostatic potential). � *�#�� ��-
!�&(��( !���R�� �����#(*�� ��%&$ �����������, ����"���)�� �� ESP, � ;���+��0 &������-
��*������)! "�����&�0��"�0 [ 134 ]. �� ����������� "�� ������) �� ���&���� ;���+�(�� ��-
��"�#����)! �"(��0 �����#�+�'��( ��%� �����������$'K�0 ��(��0, � �� �#��)�� � ��#9�)-
�� ;���+�(�� — ")R�. 
���� ��+�, ���������"�'��( ��#9�� �����)� ������) (H2S…CH4, 
PH3…H2O, H2S…H2S � �.�.) � ��%��#��$#(��)�� �"(�(��, � "����%����9 ���#�����( "�&�-
��&�)! �"(��0 �� ��(��0 ��-�� ����������! ����(���"�0 �� $���)"����(. 8�;���$ ����+� ��&� 
��"�������� �� ��+$� �)�9 ����#9��"��) &#( ��#�� �#�%�)! ��%��#��$#(��)! ����#����"  
� ������ � ����. 

� �����(K�� "���( ��������)"�'��( ��")� ����&), �����)� ��+$� �)�9 ����#9��"��) &#( 
����&�#���( ;���+�� "�&���&��0 �"(��. ��������, �����	�������� �� �	�����		 ����	� 
��������	� SAPT (Symmetry Adapted Perturbation Theory) [ 135 ] " �������*�� � ������0 
/$��*����#� �#������� (DFT-SAPT) ���"�#(�� ����&�#(�9 ;���+�' ��%��#��$#(��)! ���-
�#����" [ 136 ]. � ������ [ 137 ] �������( ;���+�� ��%��#��$#(���+� "�����&�0��"�( &#( ���-
��� NCH…C6H6 � NCH…OCH2, ����������)� ����&�� DFT-SAPT/aug-cc-pVTZ, ��#���#��9 �� 
���$#9����", ��#$����)! ���#��)� ����&������ CCSD(T)/aug-cc-pVQZ, �� 1—2 ��%/��#9. 

��0�!�42)#+825 �%�!27 �>%8?25 ��+0�#1#!#%26 3!#8&��%%�5 0!�&%�+&2 0�2 2++!#-
1�$�%22 +!�@*9 $�1���1%*9 +$67#5. 	���#�+������� �"�0��"� ;#��������0 �#������� ��� 
/$��*�� " ���#9��� ����������"� &������")! ����&���� �+��'� "�%�$' ��#9 " /������"���� 
���&���"#���0 � !��������0 �"(�� � ����"�#����)! "�����&�0��"�(! [ 138 ], " ��� ���#� ��� 
��$����� �#��)! "�&���&�)! �"(��0. 

��+�&�( �����#�� ���������������0 ������0, ������( !���������$�� !��������� �"(�� �� 
����"���� ����#�+�� ;#��������0 �#�������, ("#(���( ��������� ����	� ����� � ��������� 
QTAIM (Quantum Theory of Atoms in Molecules), ���&#�%����( �.q.�. d�0&���� [ 139, 140 ]. 
��#���� "�&���&��0 �"(�� ����&�#(���( �� ����"���� ����������! ����� �"(�� BCP (bond 
critical points). j�#� BCP ��!�&���( ��%&$ &������ � ��*�������, �� "�&���&��( �"(�9 �����$-
���(. �&���� &#( �������)! ��#��$# ���#'&����( �����"������ ���$#9����" QTAIM � ������-
����)�� ���$��$���-;���+���������� ����������� � ;�����������#9�)�� ���$#9������ ����-
���#9��+� ���#��� [ 96 ]. � &����0 ������ ��������, ��� ���#�� ;#��������0 �#�������, ����-
"���)0 ��#9�� �� ����������! �����! �"(��, ��%�� ���"���� � �R����� ��� ������������ 
�#��)! "�&���&�)! �"(��0. 8�;���$, ��#� ��%&$ &������ � ��*������� ��� BCP, IUPAC �� 
�������&$�� &�#��9 ")"�& �� ���$���"�� "�&���&��0 �"(�� [ 5 ]. 

�������&��"���� �� ��0&���"���+� ���#��� QTAIM ;���+�' "�&���&��0 �"(�� �*����9 
��#9�(. 8��&�������'��( ���)��� ���������( ;����������! �����#(*�0 ��%&$ BCP � ;���-
+�(�� �"(�� �#� ��%�����)�� ������(��(��. �&���� &�%� &#( ���)! �����)! ��%��#��$#(�-
�)! ����#����" ���#'&�'��( �$K���"���)� ���#�����( �� �����������$'K�0 #���� [ 141, 
142 ]. �� ��R "�+#(&, ����0 ������ �� ��&!�&�� &#( �*���� ;���+�� �#��)! "�$���- � ��%��#�-
�$#(��)! "�&���&�)! �"(��0. 

��%�)� �����$������ " ��$����� ;���+�� "�&���&��0 �"(�� � �� ��"�������� �� ���$�-
�$��)! !������������ ��%�� ����9 ����� ���	���������
�	� ������ IQA (Interacting 
Quantum Atoms) [ 143, 144 ]. G��� ��&!�&, ��� � QTAIM, ����#9�$�� ���&�#���� �#�%��0 ��#�-
�$#(���0 ������) �� �����)� �����0�), �.�. ��!���(���( �������������� ���&���"#���� ��� 
������� ;���+��������! !������������ [ 138 ]. 8�� ;��� "�#�&) ����)! �����)! "�����&�0��-
"�0 �������)"�'��( � $����� "������+� "#�(��( �����" "��0 ������). 8�&!�& IQA ")��#�(�� 
��(��� ")���#���� ;���+��, � ���%� �����"�&�� &��������*�' ;���+�� �� ���������). ���-
����)0 ������� " ���#�%���� ��&!�&� � ��$����' "�&���&�)! �"(��0 ")�)"��� ��, ��� ;���-
+�( &"$!�����)! "�����&�0��"�0 E(#A, #B) ���&�#(���( �� ���������$ ;#���������������+� 
"�����&�0��"�( Velst(#A, #B) � �� ���#��������$' ���������$ VXC(#A, #B), �"(����$' � �����-
��-�����#(*����)� "�#�&��: 

E(#A, #B) = Velst(#A, #B) + VXC(#A, #B), 
+&� #A — ;#������) ������+� �����0�� A; #B — (&�� ����� B. 
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	���� ���&�#���� ��%�� ��������"�"��9 ��$����' !��������0 �"(�� �, ��� �#�&��"��, ��-
")R���' �������� ��#$;����������! �����*��#�", ����#9�$��)! ��� �������������� ��&�-
#���"���� ��#9R�! ��#��$#(��)! ������. �&���� " �����(K�� "���( IQA ��%�� ����#9��"��9 
��#9�� ��&!�& �����—q��� (HF) ��� $���� �����#(*�����0 ;���+�� �#� ���+�&����������-
�)� ����&) (��������, ���/�+$��*�����+� "�����&�0��"�( CI). ����&) ������ /$��*����#� 
�#������� (DFT), ������ "���$K���( (MPn) � &�%� ����&) �"(����)! �#������", " ��� ���#� 
CCSD(T), &#( $���� �����#(*�����0 ;���+�� ����#9��"��9�( �� ��+$�. �#( ��$����( �#��)! 
"�&���&�)! �"(��0 ��%�����! ��#��$# HF �� ��&!�&�� ��-�� ��&���������0 ��������, � ��-
��#9��"���� ���+�&�����������)! ����&�" ����$�� �������#9�)! ")���#���#9�)! ���$���". 
8��������� ;��! ����&�" ����$&����#9�� &�%� &#( ��������#9�� ����#9R�! ������. 8�;���$ 
����$' ���������9 ����������� ����� �#9�������"�)! �������" $���� �����#(*�����0 ;���-
+�� " ���#�%���� IQA [ 145 ]. 

��&�"�� ��("�#�( �#9�������"�)0 ��&!�& — 	����� ������������� ���	��������	� NCI 
(non-covalent interaction) [ 146, 147 ] (" �������)! ���������! ���)"����( ��� �RDG method�), 
�����)0 ��%�� ���������"��9 ��� ���R������ ���#��� QTAIM [ 96 ]. G��� ����& ���#��� ��-
�"�#(�� ���&�#��9 � ���"���9 �����#����$'K�� ��#) � ����#��"�'K�� "�����&�0��"�( " ��-
&����0 ��#���� ����������"�. �#( ;��+� ���#����$���( ��"�������9 ���"�&����+� +��&����� 
�#������� (RDG, s) �� sign($2)� — �����"�&���� ;#��������0 �#������� (�) �� ���� "����+� 
�����"����+� �������( +������� ;#��������0 �#������� sign($2) [ 148 ], +&� 

1/3 4/3
1 | | .

2(3 )
s %�
�

� �
 

����*���#9�)� �������( sign($2)� ����"����"$'� �����#����$'K�� ��#�� (��������, "�-
&���&��0 �"(��, "��-&��-"��#9��")� "�����&�0��"�(�), � ��#�%���#9�)� �������( ����"����-
"$'� ����#��"���' �#� �$������ $����"�� " �"��&)! ��#�! [ 138, 148, 149 ]. 8�� ;��� ��#�� 
����*���#9�)� �������( sign($2)� ����"����"$'� ��#�� ��#9���$ ����(%���'. 

�&����/���*�( ��#9�)! � ���&��! �� ;���+�� "�&���&�)! �"(��0 ����&�� NCI ��)��� �� 
")�)"��� ��$&�����0. ��� ���'� ��#�� ����*���#9�)� �������( sign($2)� �� ���"����' � ��)�-
�)�� "��-&��-"��#9��")�� "�����&�0��"�(��. �� &#( �#��)! ���� �������( sign($2)� �#�%� 
� �$#' � �������"��) � �����*�/�������� "�����&�0��"�(��. 	��, " ������ [ 96 ] ����#9R�� 
�"��+� " &"$!�����0 ��"��!����� +��&����� ;#��������0 �#������� ���"�#�#� �&�#��9 ")"�&, 
��� " ��#��$#� �##�#�"�+� ������ "����%�� ������"���� �#���0 ���� ����. �&���� �&��-
������+� ���#'����( �� ;��� &���)� �&�#��� �� �)#�. 

� ��#��$#� �����#�"�+� ������ ����& NCI ������# ���$���"�� ���� ���� [ 97 ]. G�� !�-
��R� ��+#��$���( � ����������"���)� ��������� � ���"�#(�� ���&��#�%��9, ��� �&"�+ ������ 
��#�����( +�&�����#9��0 +�$��) " �
 ������� ���#� 20 ��–1 ��$�#�"#�� &�$+��� ���������. 

�������( �� ;��, �� $�"��%&���' ������������", NCI ��#�&��� �����$K���"��� �� ���"-
����' � QTAIM [ 148 ]: �����$%�"��� ���%���"���)� ����"�#����)� "�����&�0��"�( � ���"�-
#(�� ����%��9 ���#���)! � �#+�����������! ����#�� ��� ������ BCP. NCI, ��� � QTAIM,  
" �ó#9R�0 ���� ("#(���( ������"���)� ����&��. �&���� ���'��( ���)��� � ��#�����"����0 
�*���� ;���+�� ����"�#����)! "�����&�0��"�0 [ 150 ]. 

�
�	���� ��	���������� �����	�, ����	� � ��	�	� 

���������� " ������ ��R���� ��&��� �� ����"����"�� ���$��$���-;���+��������! !������-
������ ��#��$# �! 	�. ��0&��) ��&!�&) [ 34—36, 97 ], ���"�#('K�� $���)"��9 "#�(��� �&-
�������� �� "�$�����'' ;���+�' � +������������� ��������) �&������� � $����� ���*�/���-
���! "�����&�0��"�0 (���� � ����). G�� ���"�#�#� �� ��#��$#(���� $��"�� ��y(����9 
������) ���#���( 	� ���$��$��)! ���/������" ������������! ������", �����" � ���#�", 
�����#9�)! " +���"�0 /��� � " �&�������"����� �����(���. �� ����"���� �����*) ;������-
�����#9�)! � �������)! �������0 ��������) 3���� (�lnK1 < 0,25 (K1, ��3 ��–2)) ���� �������� 
")����( ���&�������#9��( ����������9 ��#��$#(���-�������������+� ������� 	� ��� $����  
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  	 � � # � * �  4  

������	�� 44� 
����#� �&��������	��" �	���� �������� �����$�	� A(M)  
� �����	�%����� �	���� �#������ CAr $�&����� #���� 3	� [ 151—153 ] 

A(M) H C(sp3) C(sp2) N O S 

C1 �10–3, ��%�Å6/��#9 0,498 1,384 1,481 1,434 0,984 3,398 
C2 �10–3, ��% �Å8/��#9 0,947 2,149 2,300 3,913 1,627 6,667 
B �10–5, ��%/��#9 0,360 1,889 2,021 1,378 0,723 5,953 

 
���$��$��)! �����������0 ��%�����! ��#��$# " �&�������"����� �����(���. ������"#���)0 
/��� ���R��(�� ��#���9 ���������( ��#��$#(���-�������������0 ������ �&����*��. G�� "�%-
��, �����#9�$ " �����(K�� "���( ����&�#���� ;��! !������������ &�$+��� ����&��� ��������-
��� ��"����%��. 

��#��$#(���-�������������( �����( �&����*�� ����"��� �� ����-������� ����#�%���� 
&#( �����*��#9��0 /$��*�� & �����+� ��%��#��$#(���+� "�����&�0��"�( ��#��$# �&������� 
� ��"��!����9' 3	� [ 151, 152 ]: 
 (M) (A)(M) (A) ,A AA A& � '" " �  (10) 

+&� A(M), A(A) — ���� ��#��$#) �&������� � ���� �&�������� ����"����"����. 
�#( ����&�#���( �����*��#9��0 ;���+�� �����*�/������+� ��%��#��$#(���+� "�����-

&�0��"�( ����� � ��"��!����9' 3	� �� �&&���"��0 �!��� (10) ������(#�( ��8 'A(M)…A(A)  
" /���� d����+���—
������ (���#. 4). 8�� ������� ����#9��"�#� ����#�%���� 
��$;##�, ��-
+#���� �������$ ����������( ������)"��� �&����&��� ������&�#���� "�K���"� "�$��� �#��-
�����0 ��R���� +��/��� � &��������� ������&�#���� "�K���"� ������&��$#(��� �������0 +��-
��. ��#�& " ;���+�' ����#��"���( $���)"����( ��#9�� �� ���$%��0 �#�������: 

1 2
(M) (A) 4 6 2

2, 2 , 2 ( 1) ,
2 2

qz
A A

C Cz z Bn n qz e
d dd d q

�	 �	 �	� � � �' �  (   (  � �� � � �
� � � �

�  

+&� C1 � C2 — ��������) ����(%���(; B � q — ��������) ����#��"���(; r — ������(��� ��%&$ 
"�����&�0��"$'K��� ��#�")�� *�������; 	 — ���#� �����" $+#���&�, ���!�&(K�!�( �� �&�-
��*$ ��"��!����� �������0 �#������� +��/���; d — ��%�#��������� ������(���; z — ������(-
��� �� ���������"����0 ����� &� ��"��!����� +��/���; ((z/d, n–2) — ����K����( (-/$��*�( 
������. 

8�� ��#��$#(���-�������������! �������! 	� &#( ��%�����! ��#��$# ����!�&��� $��-
�)"��9 ������"���� ���� ��#��$# �&������� � �-;#��������� 3	� [ 36, 97 ]. �#( ;��+�, ��-
���� ��8 " /���� d����+���—
������, �#�&$�� ����#9��"��9 �����*��#, �*���"�'K�0 
;���+�' ����. � ��#��$#(���-�������������0 ������ �&����*�� ��� �+��������0 �� �����-
����� ����+� �����*��#�. � "����%����� ������"���( �"(�� OH��3TC ���� "���")� ��("#��� 
" ������ [ 154 ]. � &�#9��0R�� ��� �������! 	� ������������! ������" &#( ����� "�&���&� 
OH-+�$��) �)# ����#9��"�� �����#�� ��������������)0 �����*��# [ 121 ] &#( �������( 
���� � $����� �����"#������� [ 155 ]: 

HB HB
H(O) C(3	�) 12 10 cos ,A C

r r
� �' �  )� �
� �

�  

+&� ) — $+�# ���#�����( �� ��(��0 &#( "�&���&��0 �"(��; AHB � CHB — ��������) �����*��#�. 
�� ����"���� �������" 	� ��%�� ���+������"��9 "�����&�0��"�� ����+� ���/����*�-

����+� ������� � ��"��!����9' 3	� �$&�� ��#9���. � ;��! ����*�0 ������������ ���� ��� 
�&����*�� �� 3	� ���&���"#(�� �������#9�)0 ������� ��� &#( ����0 ��#��$#(���0 ������ �&-
����*��, ��� � &#( ������ ��%��#��$#(��)! "�����&�0��"�0 "���K�. 

��%�)� �������� ��#��$#(���-�������������0 ������ �&����*�� ("#(���( ")��� ����-
�����" ��8. 
���� ;����������! "�#����, ����#9�$��)! &#( �*���� ���������" �����*��#�,  
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����&�� "���(��( &���#����#9�)� �����"�� &#( ��"��&���( ���$#9����" ������� � &���)�� 
!������+��/������+� ;�����������. �&���� �����&� ;��! �����"�� �� "��+&� ����&�#��� �&-
��������. 
���� ��+�, ���#�&�"���#� &��$���'� ����#9��"���� +������������! ���������" 
�&�������, ��#$����)! �� ������0 ��#��$#). 8�� ;��� ���#���( " �������)! �������(! � ��-
�$#9����! ;����������� ��� �"(�)"�'� �� ���*�/���0 ;#��������+� �������( ���������+� ��-
�&�����( [ 156 ], ������� ��%�� $����9 ""�&����� �����"����+� ��;//�*����� [ 157, 158 ]. G�� 
�� ���"�#(�� ����� ����&�#��9 +����*) ������������ �����"#���)! �����*��#�", ��� ���"�-
&�� � ����!�&������ ""�&���( �����"�� � ��8 �� ��#9�� &#( ��%&�+� ����� �����", �� � � ��-
���"#���' �����*��#�" (&� 20 % [ 158 ]) "�$��� $���! �#����" ���&�����0. ��������, ��"���-
��, ��� �$K���"$�� �����#(*�( ��%&$ ��#(���$�����9' � ����������� ����(%���( C1 � C2 
[ 151, 152 ]. 8�;���$ ������$' ���#������ �� ;����������� ��y(��(���( ���#����� " ��#(��-
�$������ �������)! �����" �������)! ��#��$# [ 156 ]. 8�� ;��� �� ���"�&���( �*���� +����* 
"����%��+� ��������( ������0 ��#(���$������ &#( ���#���)! �����(��0 � �� $���)"����( 
��������� +������������! ���������" ���#�&$���+� ���&�����( �� ���"����' � ������0 ��-
#��$#�0. � #������$�� ��� ��&�"��%&���( ����"�&#�"���� ����+� ��&!�&�. ����, ��� �#�&�"�#� 
����&�#��9, ��&� #� ����#9��"��9 ���#���)� �����*��#) &#( ��%&�+� ���/������ �&��0 ��-
#��$#) �#� ��������� ����������0 ��#(���$������ ���������#9��, � ����*����#9��� �������� 
����� $�����"#���� ����)! +������������! ���������" �����#9�)! ���/������" ��#��$#). 

8�� ��$����� ���*�/������! "�����&�0��"�0 ����*����#9�)� ("#(���( "������� &���#-
����� ;�����������#9�)! � ������������! ����&�" ���#�&�"���(. 	��, &#( ���������"���)! 
���&�����0, ��#� ����&��� �"����"�0 !���� � NCI &������ /��� ������"���( "�&���&��0 �"(-
�� " ��&�#9��0 ��#��$#� �/�#� ��#��$#(���0 �������, �� ��&�"��%&����� ("#('��( ���$#9��-
�) +���-�&����*�����0 !������+��/�� � ��#��$#(���-�������������+� �������. 8�� ;��� ��-
�#'����#9�� "�%�$' ��#9 �+���� ����$K�( +���!������+��/������0 ��!���� ����������9 — 
����9 ��#�( ���*�����*�( �&��+� �� $��������" ���*���� � �)����� ����&�#���� ��������) 
3���� �&����*�����+� ��"��"���( K1,c �� #�+�� �������)"�����$ "������ $&��%�"���( [ 159 ]. 

�������, ��� ������������� ���&�����(, �����)� ��&��%�� �#��)� ����, ��� ���"�#�, 
�#�%�� ���&�#��9 �� ��&�"�&$�#9�)� ���/����*����)� ������). �&����*�( ����� �����*��# 
&#( ����+� ���&�#���(, �� ��#��$#(��)0 $��"��9 "�����&�0��"�(, �����)0 ��"����� �� ��#��-
��"����9, ��#����9' �� ���(�. ��+�&�( ���#� "�%�)� ����&�#(�9, ����0 "�#�& " �&����*�' 
�$&$� "�����9 �#��)� ���� � ����. �#( ;��+� ����!�&��) �����( � ���$��$���-;���+���-
�����! !�������������! ��%�����! ������������! ��#��$#, ��#���)! � ������"���' "�&���&-
��0 �"(�� [ 34—36, 97, 160, 161 ]. 

�������, ��� ����������9 "�&���&��0 �"(�� "#�(�9 �� �&����*�' �$&�� ��"����9, �� ���0-
��0 ����, �� ���! /������". ��-���")!, ;�� �����&� &����� � ��*������. ��-"���)!, ���$��$�� 
���/������, ����)"�'K�(�( �� ��#� ����. �-����9�!, �����&� �&�������� � �+� ��������-
��9' � ���("#���' ���*�/������! � �����*�/������! "�����&�0��"�0. 8�� ����&���� " ��-
#�"�� ��#� 3	� ��%�� �����!�&��9 �����#���*�( ���/������ � ���� �#� ���("#(�9�( ���-
�$���$'K�� � ���� ��#), �������� ������"���� ���� —���GTCB.  

�)��� �"����"�-!��������! ����&�" ������� ���������#9�� � ��y����� ���#�&�"���( �) 
���"�&�#� �� ����"���� ���"����( ���$#9����" �������", ���"�&���)! ��� ���#���)! �����-
��! $���� �����#(*�����0 ;���+��, � ;#�������+��/�������� &���)�� �� +������������� ��-
�������� �����#�"�+� ������ (��������)0 $+�# Cortho—Cipso—C�—O *1 = 54
). ���#$�R�� ��-
+#���� � ;������������ (*1 = 54,3
) ���#'&�#��9 ��� ����#9��"���� +����&��+� /$��*����#� 
B3LYP. ��#9��� "#�(��� �#��)! "�&���&�)! �"(��0 �� +������������� ��������) ���#�&$�-
�)! ���&�����0 ��$�#�"�#� ����!�&�����9 "�#'����( " ������)0 ����� &�//$��)! /$��*�0. 
8�;���$ &#( ������� ��"��!����� �����*��#9��0 ;���+�� (88G) "�$������+� "��K���( ��-
��#9��"�#�( ����� aug-cc-pVDZ, � ��� ��������*�� ���$��$�) � ����&�#���� ������R���( 
���/������" ����#9��"�#�( ��#�� R�����0 ����� aug-cc-pVTZ. 

�#%72!�$*5 +02�&. � +���"�0 /��� �"������ �)#� ����&�#��) &"� �����#9�)! ���/��-
���� �����#�"�+� ������: #�(-���/����� BA1 (��&��%���� ���#� 80—90 %) � ��	�-���/��- 
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���. 4. 8���!�& ���/������" BA1 � BA2 ��#��$#) 
�����#�"�+� ������, �����#9�)! " +���"�0 /���, " ���- 
    /����� BA1ads ")+�&�)0 ��� �&����*�� �� 3	� 

 
��� BA2 � ���� CH�O (���. 4). � ���/������ 
BA1 "����%�� ������"���� ���� ����.  
� �(&� ����� [ 112, 162—170 ] �)#� ��������, 
��� �����$%��) ��#��) ��+#�K���( &#( �"�-
��&��0 OH-+�$��) �����#�"�+� ������ � "�#'-
�����0 "� ���� � �-;#��������� �����#9��+� 
��#9*� ����"����"����. �&���� " �����#�"�� 
������ ���$���"$�� ")��%����( �����"#������9 
+�&�����#9��0 +�$��) � �-;#�������� �����#9-
��+� ��#9*�. ���#�&�"���� ����&�� NCI ��&-
�"��&�#�, ��� �������#9��� ���#������ OH-
+�$��) �� ��(��0 �� ���"�#(�� ���("#(�9�( &�-
%� �#���0 ���� [ 97 ]. 

���#�+����( ���$�*�( ���#'&�#��9 " ��#�-
�$#� �##�#�"�+� ������ (CH2=CH—CH2—OH) [ 96 ]. � ���������� ������� ���#��9 ������� 
���K���� "�#�����+� ����(%���( +�&�����#9��0 +�$��), ������� ���&��#�+��� "����%����9 
������"���( �#���0 ���� ����. ������� �)#� ��$���� ����&��� AIM, NCI � � ����K9' 
��������)! ��#�����#9�)! �������". �����$%��9 �#��$' ���� ���� �� $&�#��9. dó#9R�( 
�����#9����9 #�(-���/������ ��y(��(#��9 ����#��"����� ����&�#����0 ���) ;#�������" ���-
�� ���#���&� �� �-;#�������" " ��	�-���/������. 

� ��#�"�� ��#� 3	� �����#�")0 ����� ��������( � $"�#�����' ;���+�� "�����&�0��"�(  
� ��"��!����9' �&��������, ���$ ��������"$�� ��#�� �#����( ���$��$��. ���#����0 ���/����� 
BA1ads �����#�����"�� ���� CH�O � ���� OH��3	� (��. ���. 4). G�� ��������"$�� ���$, 
��� ���#����0 ���/����� BA1 ��� "�&���&�)! �"(��0 ����!�&�� " �#����0 ���/����� BA1ads 
" �&�������"����� �����(���. 	���� ���/����*����)� ��������( �$K���"���)� ������� 
����)"�'��( �� "�#�����! 	�. G�� ��+#(&�� �����)"�'� ���$#9���) ������� ��������) 3��-
�� lnK1 (K1, ��3 ��–2). �#( BA1 2 BA2, � $����� �! ���*�����+� ��&��%���(, lnK1 ���9R� ;����-
�������#9�)! �� 0,8—0,9. �#( BA1ads, ��� $���� ;���+�� ���� OH��3	�, lnK1 ���9R� ;����-
�������#9�)! �������0 �� 0,5—0,6, � � $����� ���� ��#���#��9 �� ;����������� �� 0,1—
0,0. 

�#%72!�"2%. 8� ���#�+�� � �����#�")� ������� " +���"�0 /��� �)#� ����&�#��) &"� 
���/������: �����#�����"���)0 ���� CH�N BAm1 � ��� ���� BAm2 (���. 5). �������, 
��� ��&��%���� ���/������" � ���� BAm1 " 2 ���� ��#9R�. �#���� "�$�����#��$#(���� 
"�����&�0��"�� ��+#(&�� �����)"�'� ����*���#9�)� �������( sign($2)�. 

� ��#�"�� ��#� 3	� ���/����� BAm1, ��� � " �#$��� � �����#�")� �������, ����!�&��  
" �#����0 ���/����� BAm1ads. �+�# Cortho—Cipso—C+—N $���9R����( � 43 &� 0
. 8�� ;��� 
�����#���*�( �� ���� ���� CH�N ��!���(���(, �� ���� �� �����$���(. �#( ����!�&� ���-
/������ BAm2 " �#���$' /���$ BAm2ads ����$���( ��������9 11 ��%/��#9. 8�� ��������$�� 
;����������� (150—200 
C) ����0 ����!�& ��#�"���(���. 8�� �&����*�� �����#����� �$K���-
"$�� 33 % ���/������ BAm2ads, ;�"�"�#����)! ���/�����$ BAm2 [ 36 ]. ��������(, �����)� 
�����!�&(� ��� �&����*�� " ���/������ BAm1, �$K���"���� "#�('� �� 	�. �#( ����� ���-
/������" BAm1 � BAm2 �������)� �������( lnK1 (K1, ��3 ��–2) ��#���'��( �� ;���������-
��#9�)! �� 0,7—0,8, � &#( ����� ���/������" BAm1ads � BAm2ads — �� 0,1. 

�#%72!&2�!. � +���"�0 /��� �"������ ����&�#��) &"� �����#9�)! ���/������, " �����)! 
���� ���) �����#�+����( ������&��$#(��� �����#9���$ ��#9*$ (���. 6). G#��������� ��#��� 
����� ���) " �����#���#� ��#9R�, ��� " �����#�"�� ������ � �����#�����. � ���/������!  
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���. 5. 8���!�& ���/������ BAm1, �����#9��+� " +���"�0 /���, " ���/����� BAm1ads, ")+�&�)0 ���  
�&����*�� �� 3	� 

 
 

 
 

���. 6. 
��/�����) �����#���#�, �����#9�)� " +���"�0 /��� (""��!$) � " �&�������"����� �����(���  
                                                                                     ("���$). 
��"�������9 ;���+�� "�$������+� "��K���( �E (��%/��#9) �����#���#� �� $+#�" "�$������+� "��K���( *1, *2 (+��&.) 
" ��#�"�� ��#� 3	� (*�/�) 1—4 ����"����"$'� ���/������� BT1ads—BT4ads). ����������)� ��"�������� �����- 
                           ��0 ��������) 3���� lnK1 (K1, ��3 ��–2) �� �������0 ��������$�) T (K) &#( �����#���#� 
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          	 � � # � * �  5  

���%���" 	��������) �#��� * (+��&.), ���$����� -���#�� �G (��%/��#9)  
� 
�����	��� �����;���� x (%) �	�$����) ���<������� $��&��	����  

� #�&���� <�&� 
�� ��&��%��) 	��
���	���) T (K) 

T = 298 T = 423 T = 473 

��/����� N* *1 *2 �G x �G x �G x 

BT1 4 75   56 0 81 0 76 0 75 
BT2 2 90 180 1,9 19 1,7 24 1,6 25 

 
 

 

* N — ���#� �&������)! ���/������" �� "��0 88G. 
 
BT1 � BT2 $+�# Cortho—Cipso—C+—S ��"�� 75 � 90
 ����"����"���� (���#. 5). 8� ���$#9����� 
������� +������������! ���������" � �� &���)� NCI ;�� ���/�����) �� �����#�����"��) 
����. 

8�� �&����*�� �� 3	� ��&��%���� ���#����! ���/������" BT1ads � BT2ads $���9R����( 
&� 45 � 10 % ����"����"����. 8�� ;��� $"�#���"����( ���#� ���/������" BT3ads (�� 40 %)  
� BT4ads (�� 5 %). � ��#9R�0 ���� ;���$ ��������"$�� ")����0 �&����*����)0 �����*��# ���-
�� ���). �� ���� �+� �����*�/������+� ����(%���( � 3	� ���������$���( ����#��"���� �� 
�����#9��+� ��#9*�. ����#����#9�)0 �����#����$'K�0 "�#�& &��� �#���( ���� CH�S. 8�-
;���$ ��� �&����*�� ����������� ��#�"��� ���/������" �����"(��( �#������. G�� ���"�-
&�� � �$K���"�����$ $"�#�����' �������0 ��������) 3���� lnK1 (��. ���. 6). 

2-�#%2!3&�%�! 2 2-�#%2!3&2!�"2%. 8� &���)� ����)! ���#�&�"���#�0, 2-/���#;����#  
� 2-/���#;��#���� " +���"�0 /��� ��&��%�� �� �(�9 �����#9�)! ���/������" (���#. 6) [ 27, 32, 
33, 104, 171—178 ]. ��!�&( �� +������������! ���������" ;��! ���$��$� (���. 7), ��%�� ���&-
��#�%��9 ��#���� ���� " ���/������! PE1, PEA3 � PEA4. �� ���. 7 � 8 �� ��� ��&���� ��-
#�%��) �������( RDG, � �� ��� ���*��� — sign($2)� (��. �&.). 

� 2-/���#;����#� /��� ������"���( "�&���&��0 �"(�� ���� ��&�"��%&����( &���)�� 
�
 �������������. ��������� ������) "�#�����+� ��#�����( &#( �"���&��0 � "�&���&��-�"(-
�����0 +�&�����#9��0 +�$��) ��!�&���( " &�������� �� 27 &� 37 ��–1 [ 38, 110—112, 164, 175, 
179, 180 ]. G�� &���)� ���%� ��&�"��%&�'��( ���$#9������ NCI. ������#9��� �������� RDG 
&#( PE1 ����"����"$�� �������' sign($2)� = –0,0081 (��. ���. 7). �#( ���/������ PE4, $ ����-
��+� ���("#(���( ��#9�� �����*�/������� "�����&�0��"�� ��%&$ OH-+�$���0 � �����#9�)� 
��#9*��, sign($2)� = –0,0055 (��. ���. 7). 8�� ;��� ��� " PE1 ��#�� ���)K���)0. ��-�� &���#-
����#9��0 �����#���*�� �� ���� �#���0 ���� #�(-���/����� PE1 �����"���( ;���+�������� 
��#�� ")+�&�)�, ��� ��	�-���/�����) PE2 � PE3 (��. ���#. 6). 
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���%���" 	��������) �#��� * (+��&.), ���$����� -���#�� �G (��%/��#9)  

�� 298 K �	�$����) ���<������� 2-<����-	�����  

� 2-<����-	������� � #�&���� <�&�, 
���%����� ��	���� B3LYP/aug-cc-pVTZ [ 97 ] 

2-q���#;����# 2-q���#;��#���� 

��/����� 

*1 *2 *3 �G298

��/����� 

*1 *2 *3 3
�*  �G298 

PE1 84   64   –61 0 PEA1 89   180 –60     60 0 
PE2 89 180   180 0,8 PEA2 89 –178 174   –67 0,5 
PE3 90 177     66 1,8 PEA3 80     65 176   –65 1,1 
PE4 94   69 –172 3,1 PEA4 79     63 –59     61 1,4 
PE5 82   64     66 5,4 PEA5 91     70   73 –168 4,5 
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���. 7. ��"�������9 RDG �� sign($2)� &#( #�(-���/������" 2-/���#;����#� (""��!$) � 2-/���#;��#-
����� ("���$). 8������� ��#���9 � ������, ����"����"$'K�( "�����&�0��"�' OH- � NH2-+�$�� � ���- 
                                                                             ��#9�)� ��#9*�� 

 
� �#$��� ��#�� �#���+� &����� "�&���&��0 �"(�� NH ���("#���� ���*�/������+� "�����-

&�0��"�( &#( ���������"���)! ������ ���������. � ������! [ 36, 97 ] ���"���)� �������)�  
� ;�����������#9�)� &���)� ��&�"��&�#� ;��. �������"����9 ����" $ ���/������" PEA3, 
PEA4 � PEA5 ����������� �&�����"� (��. ���. 7). ��	�-
��/�����) PEA1 � PEA2 ;���+���-
����� ")+�&��� "��! #�(-���/������". 8���+�)R " 3 ��%/��#9 ���/������ PEA5 �� ����R�-
��' � PEA3 � PEA4 (��. ���#. 6) �����$K���"���� �"(��� � ����#��"����� �� /��+�����  
—CH2—CH2— &"$! �����" "�&���&�. 

 

 
 

���. 8. ��"�������9 RDG �� sign($2)� &#( #�(-���/������" 2-/���#;������#� (��������  
��#���9 � ������, ����"����"$'K�( "�����&�0��"�' SH-+�$��) � �����#9�)� ��#9*��) 
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  	 � � # � * �  7  

���%���" 	��������) �#��� * (+��&.), ���$����� -���#�� �G (��%/��#9)  
� 
�����	��� �����;���� x (%) �	�$����) ���<������� 2-<����-	��	����  


�� ��&��%��) 	��
���	���) T (K) 

8������� 
T = 298 T = 423 T = 473 
��/����� 

N *1 *2 *3 �G x �G x �G x 

PET1 4 89 177 64 0 58 0 49 0 46 
PET2 2 89 180 180 2,5 11 2,3 13 2,2 13 
PET3 4 76 68 –63 2,5 21 2,9 21 3,1 21 
PET4 4 80 68 72 5,0 8 4,9 12 4,8 14 
PET5 4 73 65 166 7,8 2 7,8   5 7,9   6 

8 � � � � � � � � �: N — ���#� �&������)! ���/������" �� "��0 88G. �#( 
���/������" " �&�������"����� �����(��� ������R���� $������ ���������-
"����. 

 
8�� �&����*�� ��	�-���/�����) 2-/���#;����#� � 2-/���#;��#����� �����"(��( �#����-

��, � #�(-���/�����) ��!���('� �"�' ���#���$' ���$��$�$ [ 35, 36, 97 ]. ��-�� �����#���*�� 
PE1 �#���0 ���� " 2-/���#;����#� &�#( ���#����! ���/������" �����"#(�� 60 %, � " 2-/���#-
;��#����� �� 10 % ���9R� [ 97 ]. � 2-/���#;����#� ���%� ���("#(���( ���� � �-;#��������� 
3	�. 8� ���"����' � �����#�")� ������� ��� "����� +����&� ���9R�0 "�#�& " �������( ���-
�����) 3����. G���+�( ���� �#����, ��� ��� ������(��� �� "�&���&� +�&�����#9��0 +�$��) 
&� 3	� �����"#(�� 2,8 Å. 
���� ��+�, &�#( ���/������", �����)� �� ���("#('�, ��"�#��� � ��-
���"#(�� ���#� 20 %. 	���� �������, ;�� &"� "�&� "�&���&��0 �"(�� ����)"�'� ���������$'-
K�� "��&�0��"��: "#�(��� ���� $���9R��� �������( ��������) 3����, � ���� — $"�#���-
"��� ��. 8�;���$ ���#������ �� ;����������� " �������(! lnK1 (K1, ��3 ��–2), ����������)! &#( 
���/������", �����#9�)! " +���"�0 /��� (&#( PE � PEA �lnK1 = 0,6), � &#( ���/������", ���-
��#9�)! " �&�������"����� �����(��� (&#( PE � PEA �lnK1 = 0,0—0,1), &#( 2-/���#;����#�  
� 2-/���#;��#����� ����������� �� ��#���'��(. �#( ���"����(, " �����#�"�� ������, $ ����-
��+� ���� � ���� "�&$� � $"�#�����' 	� &#( BA1ads, ����� ���#������ �� 0,2 ��#9R�, 
��� " �����#�����. 

2-�#%2!3&�%&2�!. � +���"�0 /��� �"������ ����&�#��) �����#9�)� ���/�����) 2-/���#-
;������#� (���#. 7), ��&���)� ���/������� 2-/���#;����#� [ 181 ]. �&���� SH-+�$��� ("#(���( 
��#�� �#��)� &������ "�&���&��0 �"(�� �� ���"����' � +�$����� OH � NH. ��&���&��( �"(�9 
" ���/������ PET3 �� ���("#(���(. G�� ��&�"��%&����( ��������� &#( ������) HSH…C6H6: 
���$���"$�� �����"#������9 SH-+�$��) � ����&��� ������������0 �"(�� �����#�; ������(��� 
��%$ ��#��$#��� ��#9R� �$��) "��-&��-"��#9��")! ��&�$��"; �������( ��#��0 ;���+�� ��%-
��#��$#(���+� "�����&�0��"�( � ;���+�� �����*�/������+� "�����&�0��"�( ����������� ��"-
�). ����+� +�"��(, ��#9�� �� ����"���� ����&� NCI (��. ���. 8) &�#��9 ����0 ")"�& ��#9�(. 	��, 
���$#9���) ������� ������#� &#( PET3 �������� sign($2)� = –0,0066, ������� ��%�, ��� " ���-
/������! PET4 (sign($2)� = –0,0029) � PET5 (sign($2)� = –0,0046). �)R���������� ���"�#(�� 
���&��#�%��9, ��� ����( �����*� ("#(���( �#�&��"��� �����*�/������! "�����&�0��"�0: ��-
��#��"����� ����&�#����0 ;#��������0 ���) ����� ���) �� �����#9��+� ��#9*� " PET4  
� PET5; �ó#9R�� "�#�&�� &�����������+� "�����&�0��"�( SH-+�$��) " PET3. 
���� ��+�,  
" ��#��$#� 2-/���#;������#� ��	�-���/�����) PET1 � PET2 ;���+�������� ")+�&���, ��� 
#�(-���/�����) PET3, PET4 � PET5 (��. ���#. 7). 

8�� �&����*�� ���$���"�� "#�(��( ���� � !���R�0 �&����*����)0 �����*��# ���) 
���"�&(� � ���$, ��� &�#( �#����! ���/������" (���. 9) "��������� &� 70 % � #�R9 30 % �� 
��+$� ����&�#��9 ���9�� "�$������+� "��K���( � ��!���('� �"�' #�(-���/����*�' (PET3 , 
, 10, PET4 , 5 � PET5 , 15 %).  
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���. 9. 
��/�����) PET1ads � PET2ads ��#��$#) 2-/���#;������#�, ")+�&�)� ��� �&����*�� �� 3	�. 
����������)� ��"�������� �������0 ��������) 3���� lnK1 (K1, ��3 ��–2) �� �������0 ��������$�) T (K) &#( 2-/���#- 
                            ;������#� (��#�R�)� #����) � &#( 2-/���#;����#� �� �����) [ 97 ] (R���!�"�( #���() 

 
	���� �������, ���$���"�� �����#���*�� �� ���� ���� " 2-/���#;������#� �$K���"���� 

"#�(�� �� ��������#9��� ��&��%���� ���/������" " +���"�0 /���. ��#( �#����! ���/������" 
��� �&����*�� ��#��$#) 2-/���#;������#� (70 %) �$&�� �������#9�� ")R�, ��� " ��#��$#�  
2-/���#;����#� (40 %). G�� ���"�&�� � �������#9���$ $"�#�����' �������0 ��������) 3����. 

����O����� 

	���� �������, ��%�� ����������"��9, ��� " �����(K�� "���( ���#�&�"���#� ��&�R#� 
&��������� �#���� � ��������' ���*����" /������"���( �#��)! "�&���&�)! �"(��0 ��� �&-
����*�� ��%�����! ��#��$# �� +����*� ���&�#� +��—�"��&�� ��#�. ����#9�$��)� ���������-
���� ����&) ���#�&�"���( &�'� ������"���� ��")� "����%����� &#( ��$����( ���*�/������! 
"�����&�0��"�0, �����)� ���"�#('� ��#����9 "�&���&�$' �"(�9 �� &�$+�! "�&�" �#��)! "���-
��&�0��"�0. 	��, �� ����"� ����������*�� �������" ����&�� NCI ����&�#�� "�#�& �#��)! 
���� � ���� " ���$��$���-;���+��������� ��������) ��#��$# �&�������. �� "��� &������-
�� ���$��$��)! �����(��0 �)#� ��#$���) 	� &#( ��%�����! ��#��$# ������������! ����-
��", �����" � ���#�". �������, ��� �#��)� "�&���&�)� �"(�� ����, OH��3TC, NH��, 
C��O, C��N "���(� �$K���"���)0 "�#�& " "�#����) 	�. �� ����"���� �������"#���( 
�������0 	� � ;���+�(�� ���9���" "�$������+� "��K���( �)#� �&�#��) ")"�&) �� ������-
��(! ���$��$���-;���+��������! ���������" ��#��$# ��� ����!�&� �� +���"�0 /��) " �&�����-
��"����� �����(���. � �����#9�)! ���/������" " �&�������"����� �����(��� ������)� ��-
������( +������������! ���������" ��"��(� �� ")���) ���9��� "�$������+� "��K���( "���$+ 
��&"�%��0 �"(�� � ��#���( ���� � ����. �#��)� ���� � ���� ����$���$'� ��%&$ ��-
��0. ��%� ���������#9�)� "�#�&) ;��! "�����&�0��"�0 ��+$� ����)"��9 �$K���"����� "#�(-
��� �� ���$��$�$ ��%�����! ��#��$# � �� "�#����) �! 	�. 

��%�� ��&�����$�9, ��� &#( ��!�%&���( ���$��$��)! � ;���+��������! ���������" ��%�-
����! ��#��$# " �&�������"����� �����(��� ��&� ����#9��"��9 ������������� ����&) ������� 
" ����"����"�� � ��"������)� $��"��� ���"���( �"����"�0 !����. ��R���� ����! ��&�� ����$-
�� ��#9R�! ")���#���#9�)! ������. ����&��� ������ /$��*����#� �#������� �)#� ��������-
�) ��#9�� ���$��$��)� ��������) �&�������. �#( ��%�����! ��#��$# � �����#9���� $+#��� 
"�$������+� "��K���( ����&�#���� ;���+�� "�����&�0��"�( �&������� � �&��������� � &����-
�����0 �������9' "� "��� "����%��� &�������� ���/����*����)! ����!�&�" �� ���&���"#(-
���( "����%�)� �� �����#���� "���(. ������) 	� ��#�� �����"���#9�) � ")���#���#9�)� 
���$����, ��� ������) ��&�#9�)! ��#��$# " +���"�0 /���. G���+��������� !������������� 
��%�� ����&�#��9 ��#9�� ����#9�$( &�$+��, ����� ����)� ;����������� � ��#$;����������� 
����&). 	�� �� ����� ���"�&���)� ������) "���#� "�%�)0 "�#�& " ���&���"#���� � "#�(��� 
�#���0 "�&���&��0 �"(�� �� ���$��$���-;���+��������� !������������� ��#��$# ��� �&����-
*��. 3#�"�)� ("#(���( $�����"#���� ���*�/������+� ��%��#��$#(���+� "�����&�0��"�( 
OH��3TC. ������"���� �#���0 ���� � ")��%����0 �����"#������9' +�&�����#9��0 +�$��) 
�&������� � �-;#�������� 3	� " ����"��� ��(���� &������-��*��������$ "�����&�0��"�'. 
�#���( ���� OH��3TC ��%�� ����)"��9 ��#9��� "��&�0��"�� �� /������"���� ����������-
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"����0 ���$��$�) ��#��$#) �&�������. 8�;���$ ����& ���"�&����� ��#��$#(���-��������-
�����+� ������� �#�&$�� �*����9 "����%����9 ���("#���( �#���0 ���� ��%&$ ��#��$#��� 
�&������� � 3	�. 

��%�� ����������"��9, ��� ����#��� ����"����"�( ��#$����)! ������������! ���$#9��-
��" � ;�����������#9�)�� &���)�� ��R��� ��� ����#9��"���( ;����������! �����"��. �#( 
&����%���( ����0 ")����0 ���&�������#9��0 ����������� ��#��$#(���-�������������+� ���-
���� ����!�&��� $���)"��9 ���$��$��)� ����������� ��%�����! ��#��$# " �&�������"����� 
�����(���. 
���� ��+�, $��� ��������( +������������! ���������" �&������� " ��#�"�� ��#� 
3	� ���"�#(�� ���R����9 ��#���9 ���������( ��#��$#(���-�������������0 ������ �&����*�� 
�� ��%������ ��#��$#). 

 
�"���) ")��%�'� �"�' �#�+�&������9 &.!.�. ���/�����$ �.�. ��"���"���0 (�3� 

��. �.�. ��������"�) �� �#�&��"����� ���$%&���� ���$#9����" &����0 �����). 
������ ")��#���� ��� /������"�0 ��&&��%�� ����������"� ������"���( � ��$�� �q.  
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